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Conferéncia plenaria 1

Quina és la influencia humana en el canvi climatiactual?
Joan O. GIMALT
Institut d’Investigacions Quimiques i AmbientalsB@rcelona

Consell Superior d’Investigacions Cientifiques

La humanitat ha aconseguit desenvolupar métoddssf®esa d’energia que no estan a I'abast
de cap altre organisme de la natura. La invencimaguines que treuen energia de processos
de generacié de calor dona pas a la revolucié triduslel seglexix i permeté un gran
progrés. No obstant aix0, aquest aveng també dona lun important augment de dioxid de
carboni a I'atmosfera. En els darrers cent cincuattys, la concentracié d’aquest gas ha
augmentat unes 100 parts per milié (ppm) a caus@sker huma, la qual és més gran que la
concentracié natural cada vegada que el nostreetalapassa d’época glacial a epoca
interglacial (90 ppm). A més, el nivell actual (388m) és més alt que el de totes les epoques
interglacials (280 ppm) i glacials (190 ppm) delatunari. El planeta es troba en unes

condicions totalment imprevistes segons I'evolu@fural.

Amb una probabilitat del 95 %, la temperatura mijadels ultims anys és superior a
'observada en els darrers dos mil anys. Aquesimang (actualment 0,6 °C) ha generat un
desgel generalitzat a les muntanyes, pero tamibserea en zones dels pols Nord i Sud. A
causa d’aquest desgel i de 'augment de temperdtulas masses d’aigua, el nivell de la mar

ha pujat uns 17 cm en el segle.

Malgrat aixo, només som a l'inici del procés. EhElaInternacional sobre el Canvi Climatic,

en el darrer informe de I'any 2007, prediu perreal de segle nivells de dioxid de carboni
entre 500 i 950 parts per milid, que produiranenoents de temperatura mitjans addicionals
(respecte a l'interval 1980-1999) entre 1,1 °CAi%; i increments addicionals del nivell de la

mar entre 18 i 59 cm.

Es dificil fer-se carrec del que volen dir aquestsvis. Un dels problemes principals és que
amb els coneixements actuals no es pot passarpdedicié general a la particular centrant-

se en un espai i un temps concrets. Aixo dismindeitament I'impacte sobre I'opinio
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publica. Malgrat aquesta percepcid, €s bo recaydaronze dels ultims dotze anys (1995-
2006) son els de temperatura mitjana més altal Eased’Europa, I'any 2003 es produi una
desviacio en positiu d’aquestes tendéncies i eistrad’estiu més calent dels ultims cinc-

cents anys (amb desviacions mensuals positivesndeaf7 °C). Segons dades de I'OMS,
aquestes desviacions suposaren increments de maorti@ 22.000-45.000 persones (6.000 a

I'Estat espanyol).

Si s’arriba als nivells més alts de dioxid de cailjredits, a Europa els canvis suposaran la
desaparicié de bona part de la neu de les muntaAylespeninsula Ibérica també es produira
la desaparicié de bona part de la Manga del Mardvliedels deltes de I'Ebre, del Llobregat i
del Guadalquivir. Pero, només amb la tendénciaafcaules platges es preveuen retrocessos
mitjans d’entre deu i quinze metres de linia deacpgr a I'any 2050. En els paisos tropicals
d’América s’observa una correspondéncia entreréiment d’huracans d'intensitat més alta

(5) i 'augment de temperatura.
En aquesta conferencia es mostraran els aspeategpals del canvi que s’esta produint i es

mostraran les dades i fonts d’informacié en quédasen les observacions. La presentacio

s’estructurara al voltant de tres preguntes: qu8g per qué passa? i per qué passa ara?
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Conferéncia plenaria 2

Catalitzadors: els aliats de la quimica
Carmen CAVER
Departament de Quimica Fisica i Inorganica
Facultat de Quimica

Universitat Rovira i Virgili

La presentaci6 s’inicia amb una visio general getsluctes i processos quimics presents en
la vida quotidiana, per a introduir després el paleds catalitzadors en la inddstria quimica i

el desenvolupament sostenible.

Els conceptes deconomia atomica selectivitats’'integren al voltant de la idea d’ajudar a
produir els béns que necessitem, I'estalvi d’ereigel manteniment de I'entorn. Un cop
aclarits alguns conceptes elementals de catalsi,descriuen els diferents tipus de
catalitzadors, amb exemples que constitueixen iacions tecnologiques importants, com ara
els catalitzadors heterogenis dels motors de camdbude gasolina dels automobils
L’activacié catalitica d’'una molecula tan petitantd’hidrogen molecular s'utilitza per a
presentar diferents tipus de processos catalidicgins dels quals han estat estudiats per
investigadors que després han estat guardonatebRiemi Nobel de Quimica per aquests
treballs. Aixi, en els darrers anys s’han premistudis sobre els catalitzadors per a

hidrogenaci6 asimeétrica (2001) o el mecanisme d@@tasi de I'amoniac (2007) .

Finalment, es tracten els conceptegdantioselectivitat catalisi asimetricaespecialment la
influéncia que tenen en els processos biologiasintesi de farmacs. En aquesta darrera part,
relativa a la sintesi asimétrica, es descriuengasms desenvolupats en el nostre grup de
recerca utilitzant catalitzadors amb lligands madulderivats de carbohidrats en reaccions
enantioselectives d’hidrogenacio (Ir), carbonila@d) i alquilacio al-lilica (Pd) incloent-hi la

utilitzacié de nanoparticules metal-liques en atasimetrica.
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Conferéncia plenaria 3

La revolucié genomica: perspectiva d’'un quimic comptacional
Modesto Qozco
Institut de Recerca Biomedica, Parc Cientific decBiona
Computational Biology Program, Barcelona SupercdaimguCenter
Instituto Nacional de Bioinforméatica

Departament de Bioquimica i Biologia Molecular, \#risitat de Barcelona

La ciencia al comencament del segle s’ha caracteritzat per dues tendéncies fonamentals
a) la disrupcio de les barreres artefactuals enteesade coneixement,b) la irrupcié de
meétodes robotitzats altament eficagos que pernmatésnir al laboratori volums ingents de

dades, pobres en general d'informacio.

La biologia és probablement el paradigma de ciemgiaeclosi6 com a resultat de la
robotitzacié del laboratori. La gran quantitat dedels derivades dels projectes massius de
sequenciacié, genotipatge, genomica estructural, @b pot ser processada per manca
d’esquemes de racionalitzacié prou potents perti@éne la informacio util dels petaoctets
d’'informacio disponible. Es en aquest entorn quguimica computacional té un paper com a
eina que, convenientment adaptada a les partitatkdels sistemes vius, pot donar-nos una

Vvisio racionalitzadora del que Coulson anomenals&sistemes quimics més perversos».

En la presentacio, plantejaré quins son els reptssimportants als quals ens enfrontem per
tal de descriure quimicament el comportament dsterses vius, i faré un breu recorregut
pels camins cientifics que porten un quimic compatel a interessar-se pels sistemes

biologics i a treballar-hi.
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Comunicaci6 1.1.1
EFECTES SINERGETICS ENTRE INTERACCIONS ANIO- mt| D’ENLLAC

D'HIDROGEN
Daniel EscuderoDavid Quifionero, Antonio Frontera, Pere M. Deya.

Departament de Quimica, Universitat de les lllele®&=, 07122 Palma de Mallorca.

Les interaccions no covalents juguen un paper femtah a moltes arees de la
quimica modern&.Entre elles, les interaccions amidhan atret molta atencié en el darrers
cinc anys. Han aparegut a la bibliografia un grambre de treballs teorits experimentals
gue demostren que les interaccions anjaguen un paper fonamental en algunes arees de la
quimica, com sén el reconeixement moleclilat transport d’anions a través de la membrana
cel-lular?

En aquesta comunicacid nosaltres presentem un iegigliminar d'efectes
cooperatius entre dues interaccions no covalems) son les interaccions amo4{ les
d’enllag d’hidrogen. Aixi, estudiem de forma teasiemprant calculab initio d’alt nivell
(MP2/6-31++G**), efectes sinergétics entre les dudsraccions quan coexisteixen en un
mateix complex. Hem calculat els complexes d’alganslls aromatics amb anions (veure
Figura), primer sense formar enllacos d’hidrogeiesprés participant tant com a donador o
acceptor denlla¢c d’hidrogen. Els resultats pretians indiguen que existeixen efectes
cooperatius entre les dues interaccions i quesdifércia d’enllacos d’hidrogen a la unitat
aromatica influeix sobre la interacci6é amiéviceversa.
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1.- Meyer, E. A.; Castellano, R. K.; Diederich Angew. Chem. Int. E@003 42, 1210.

2.- (a) Quifonero, D.; Garau, C.; Rotger, C.; Feoat A.; Ballester, P.; Costa, A.; Deya, P.Ahgew. Chem.
Int. Ed 2002 41, 3389. (b) Alkorta, I.; Rozas, I.; ElgueroJJAm. Chem. So2002 124, 8593. (c) Mascal, M.;
Armstrong, A.; Bartberger, Ml. Am. Chem. So2002 124, 6274. (d) Gamez, P.; Mooibroek, T. J.; Teat,.S. J
Reedijk, JAcc. Chem. Re2007, 40, 435.

3.- (a) Frontera, A.; Saczewski, F.; Gdaniec, Mzidinidowicz-Borys, E.; Kurland, A.; Deya, P. M.; idanero,
D.; Garau, CChem. Eur. J2005 11, 6560. (b) Gil-Ramirez, G.; Benet-Buchholz, J.¢&ero-Adan, E. C.:
Ballester, PJ. Am. Chem. So2007, 129, 3820.

4.- de Hoog, P.; Gamez, P.; Mutikainen, I.; TurpainU.; Reedijk, JAngew. Chem. Int. EQ004 43, 5815.

5.- (a) Gorteau, V.; Bollot, G.; Mareda, J.; Pe¥tasco, A.; Matile, SJ. Am. Chem. So2006 128 14788. (b)
Gorteau, V.; Bollot, G.; Mareda, J.; Matile,Srg. Biomol. Chem2007, 5, 3000.
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Comunicaci6 1.1.2

SELECTIVITAT PEL METALL | FLEXIBILITAT DEL CENTRE A CTIU
D'’ALDOLASES DEPENDENTS DEL FOSFAT DE DIHIDROXIACETO NA

Aurora Jiménez RodrigueZere Clapés SabdriRamon Crehuet Simbn

! Institut d’Investigacions Quimiques i Ambientats Barcelona (IIQAB-CSIC)

Les aldolases dependents del fosfat de dihidreioama (DHAP), que catalitzen la
condensacio aldolica de la DHAP amb gran variet@tehids, son enzims particularment
interessants en biocatalisi ja que poden seraatifiten I'etapa clau de la sintesi de compostos
aminopolihidroxilats amb activitat bioldgica. Aqiesompostos son sintetitzats i estudiats
per un grup experimental amb el qual mantenim st col-laboracio, perd els resultats
gue obtenen no son predictibles ni explicables &mibformacié del mecanisme que es té
actualment d’aquests enzims.

En el present treball es presenten calculs comiput@s d’alt nivell, amb un sistema
model del centre actiu, que han ajudat a entersprectes del mecanisme catalitic com és el
paper que juga el metall zinc (present al centii@)a&’ha estudiat la selectivitat dels enzims
considerats pel zinc () i altres metalls, aixfrcbefecte de la substitucié del metall natural.

Calculs paral-lels dels modes normals d'un delwne) mostren com alguns dels
modes de baixa frequiencia produeixen deformacionsl e&entre actiu que afavoreixen la
coordinacié-descoordinaci6 dels substrats al zimartt el mecanisme de reaccio. Per aquest
procés és fonamental la labilitat del zinc i pet ana rad per la qual és aquest el metall

present en el centre actiu.
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Comunicaci6 1.1.3

TAUTOMERIA | PROPIETATS ELECTRONIQUES. SINTESI,
CARACTERITZACIO, ESTUDI TEORIC-COMPUTACIONAL |
DETERMINACIO EXPERIMENTAL DE PROPIETATS FISIQUES DE
BENZOTIAZOLILAMINOACRIDINES TAUTOMERIUQES.

S.Latorré, J.M. Bofill*!, F. Lopez-Calahorra*

!Dept. Quimica Organica, Universitat de Barcelona.
Marti Franqués a-aa, 08028 Barcelona.

En un treball previ vam proposar que les moléctdasomeriques en equilibri benzotiazol-2-
il-(7-nitroacridin-3-il)amina &: I, R = H) i (3H-benzotiazol-2-ilidene)-(7-nitroacimnd3-
illamina : 1l, R = H) donen lloc a respostes optiques no lind&sicacies lluminoses

considerablement diferents, essent I'estructurigpds |1 la de més elevada resposta.

Per tal de demostrar la nostra hipotesi, hem patpels seus analegs metilats sense
possibilitat de tautomeritzace(1, R=CH)id (Il, R =CH).

Q\N N NO, Q\ . / AN NO,
OO — N
|

Simultaniament, hem posat a punt un métode de delsgrmment teoric per al calcul de les
hiperpolaritzabilitats de segon ordre basat en hanins efectius de tipus empiric que

avalen I'encertat de la nostra prediccio.
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Comunicaci6 1.2.1

ESTUDI TEORIC DE LA REACCIO DE DIELS-ALDER EN EL F UL-LERE
TNT ENDOHEDRIC SC3N@Cys

Silvia Osund Marcel Swarti Miquel Sold
! Institut de Quimica Computacional, UniversitatGieona, 17071, Girona

En aquesta comunicacié es descriu per primer copedativitat de tots els enllagcos no
equivalents d'un ful-lere i metal-loful-leré. Enncret, s’ha estudiat la termodinamica i la
cinetica de la reaccio de Diels-Alder [4+2] enttd 8-butadié i el ful-leré lliure £, i a més,
entre el butadie i el metal-loful-leré endohéddgN&DC;s. La reaccié s’ha estudiat per a tots
els enllagos no equivalents a nivell de BP86/TZRcaavi en la reactivitat exohedrica quan
un cluster metal.lic s’encapsula a l'interior deckavitat ful-lerénica és remarcable, ja que
d’'una banda, la reactivitat del compost endohéssigeu reduida i de I'altra, la reaccié sobre

el ful-leré lliure i endohedric porta a diferenteguctes de cicloaddicio.

! Osuna, S; Swart, M; Campanera, J.M; Poblet, J3dla, M;in preparation

2 Stevenson, S.; Fowler, P. W.: Heine, T.: Duchaimi.; Rice, G.; Glass, T.; Harich, K.; Hajdu, Bible, R.;
Dorn, H. C.Nature200Q 408, 427-428.

8. Campanera, J. M.; C. Bo; Poblet, J. MJIrOrg. Chem2008 71, 46-54.
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Comunicaci6 1.2.2
MECANISMES DE FORMACIO DE POLIOXOMETALATS PAS A PAS

Antonio Rodriguez-Fortéali-Kai Yar?, Laia Vil&, Jorge A. FernandézJosep M. Poblét

! Departament de Quimica Fisica i Inorganica, Usitar Rovira i Virgili, C/Marcel-li Domingo s/n,
Tarragona
2 Faculty of Chemistry, Institute of Functional M Chemistry, Northeast Normal University,
Changchun, 130024, People’s Republic of China

En la quimica del Mo i W destaca la formacié d'wargnombre de poliacids, coneguts amb
el nom de polioxometalats. Els polioxometalats (RPMON clusters de metalls (normalment
Mo, W, V) i oxigen® L’any 1862 es va descriure el primer POM de fé@nii#Mo204q]>"

Als inicis de la decada de 1930 Keggin resolgasttuctura de s#PW;,040-5H0 aplicant la
técnica de la difraccié de RX. A parir d’aquest nemines van sintetitzar i resoldre un gran
nombre de POMS? La familia dels POMs es divideix en dues brangdema banda tenim
els isopolianions (IPAs) formats per metalls (Mo, W a més d’oxigen; i de I'altra tenim els
heteropolianions (HPAS), que contenen a més deadlmet altre element, per exemple P, As,
Si, etc. Degut a les seves interessants caramasdstfisiques i quimiques els POMs tenen
aplicacions potencials en diversos camps, per ebeermedicina, catalisis, ciéncia dels
materials, magnetisme molecular, analisis quineits,

Segons el nombre de nuclis de metall enllacatsanggnt oxigens tindrem diferents
estructures. L’estructura que implica un menor nende metalls es 'anomenada estructura
de Lindqvist, WOy ]*. L’objectiu del nostre treball és donar una eoauié teorica a la
formacio dels polioxometalats. Per tal de disceetsr mecanismes de formacié dels POMs
ens hem centrat en estudiar els primers passasbhéencio de I'anié de Lindgvist.

Es presentaran els resultats obtinguts en el prdeggegacio, la formacié d’especies di-,

trinuclears, etc. Finalment s’exposaran els meoagssproposats i es discutiran.

1.- M. T. PopeHeteropoly and Isopoly Oxometalat&pringer-Verlag, Berlin. 1983, pag. 26.
2.- C. L. Hill, ed., Chem. Rev., 19988, 390 (apartat dedicat als Polioxometalats).
3.- M. T. Pope and A. Miller, Angew. Chem., Int..[Eghg., 199130, 34.
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Comunicaci6 1.2.3

ESTUDI AB INITIO DE LA DESACTIVACIO NO RADIATIVADE L
4-AMINOBENZONITRIL 1 2,3,5,6-TETRAFLUORO-4-AMINOBEN ZONITRIL

Mar Reguerd Isabel Gomez Mireia Segado
! Departament de Quimica Fisica i Inorganica, Usivar Rovira i Virgili, C/Marcel-Ii Domingo s/n,
Tarragona

Z Departament de Quimica Fisica, Universitat de @arma.

La fluorescéncia dual i la transferéncia intramolac de carrega son dos fendmens
caracteristics dels sistemes donors-acceptorsa Eantilia dels aminobenzonitrils les dues
bandes d’ emissio de fluorescéncia s’assignen @anda normal provenint de I' emissié des
de I’ estat local excitat (caractgr1) en la primera superficie excitada (S1) i a usenda
anomala provenint de I'emissio de I' estat de tiem@ncia de carrega (ICT) en la superficie
S1).

Partint d’'un previ estudi experimental del amin@mmitril i el seu analeg tetrafluorat,
s’observa que difereixen enormement en el rendinmpegntic de fluorescéencia. Les possibles
reaccions competitives a aquest son la fosforegenka transferéncia intramolecular de
carrega i la desactivacio no radiativa mitjancamversio interna.

Analitzant resultats experimentals els quals datatjue el rendiment de fosforescéncia del
2,3,5,6-tetrafluoro-4-aminobenzonitril té un rendimh 1.1, i que en dissolvents alcans no
s’observa el estat ICT. Podem considerar que Iasdie fluorescencia es quenchada des
de l'estat LE per una rapida desactivacio no radiaactivada termicament mitjancant una
conversié interna.

Per tant I'objectiu d’aquest treball es I'estudi mhecanisme de desactivacio no radiatiu del 4-
Aminobenzonitril i el seu derivat 2,3,5,6-tetrafta-4-aminobenzonitril amb el métodes ab
initio CASSCF/CASPT2.Les interseccions coniques $igat localitzades entre la superficie
fonamental i la primera excitada. El fet que lavegid interna sigui activada termicament
ens ha suggerit la preséncia de estats de transiai@xploracié del cami de reaccid i la
localitzacio d’ estats de transicio.

1. S.I. Druzhinin, A. Demeter, V.A. Galievsky, To¥hihara and K.A. Zachariasse Phys.

Chem. A2003,107,8075-8085.
2. 1. Gébmez, M. Reguero, M. Boggio-Pasqua and MRébb.J. Am. Chem. So2005,127,7119-7129.
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Comunicaci6 2.1.1

SINTESI ASIMETRICA DE PRODUCTES AMB INTERES FARMACO LOGIC A
PARTIR D’EPOXIALCOHOLS INSATURATS
Carlos AlegretAntoni Riera
Unitat de Recerca en Sintesi Asimétrica (URSA-PQ@jjtute for Research in Biomedicine

(IRB) i Departament de Quimica Organica, UnivetsigaBarcelona.

Els aminoalcohols i aminoacids sén un conjunt depmstos ampliament distribuits
en la naturalesa. A més, representen uns internmadis Utils i valuosos per a la sintesi
d’altres productes naturals o amb interés farmapolocom ho sén per exemple els
aminocarbasucres o els acids pipecolics.

OH OH OH
o HO oH “COOH COOH
- N @
H2N H2N OH Acid Acid
Conduramines Aminociclitols trans-3-hidroxipipecolic trans-4-metilpipecolic

Aquests productes es poden obtenir a partir d'gpmofols insaturats, els quals sovint
sbn assequibles amb elevada puresa optica a waviéspoxidacié asimétrica de Sharpless.
L’'obertura d’aguests amb nucleofils nitrogenats ambcontrol de la regioquimica és un
procés que ja ha estat estudiat en profunditall eowstre grup de recerca, donant lloc a 2-
amino-1,3-diols i 3-amino-1,2-diols insaturats. Aqts permeten, mitjancant la manipulacio
del grup diol i de [lolefina, l'obtenci6 d'un gramombre de productes, incloent
(hidroxi)aminoacids, aminosucres, azasucres i @iltas. En aquesta trobada presentarem els
nous avencos realitzats a partir de 2,3-epoxi-®helxols, els quals s’han pogut obtenir a
escala multigram, amb bon rendiment i elevada pubesica. Per una banda, I'obertura en C-
2 ha permés I'obtencié de I'actdans-3-hidroxipipecolic, mentre que l'obertura en C8 h
donat lloc a I'obtencié d’aminocarbasucres (conohings i aminociclitols) i de I'acitkans
4-metilpipecolic.

OH NHR'
Obertura R Obertura
WOH L2 | A< |8 WOH
*
NHR' * OH OH
2-Amino-1,3-diols 3-Amino-1,2-diols

59-64% Rd. (3 passos), 93% ee, escala: 10-60 g.
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Comunicaci6 2.1.2

METODOLOGIES D’ANULACIO HETEROCICLICA: REACCIONS DE  RCM |
PROMOGUDES PER PAL:LADI (0)

Sandra AlonspEster Zulaica, Daniel Solé i M.-Lluisa Bennasar
Laboratori de Quimica Organica, Facultat de Farmadnstitut de Biomedicina (IBUB),

Universitat de Barcelona

El nostre grup de recerca esta interessat en das@av metodologies d’anulacioé aplicables a
substrats heterociclics i la seva aplicacio pastexila sintesi de productes naturals o altres
compostos bioactius d’estructura policiclica. Ennaret, s’ha centrat I'atencido en la
combinacié de dues reaccions mediades per metalficatia prou reconeguda per a la
formaci6 d’enllacos carboni-carboni: la reaccidridg-closing metathesis (RCM)la reaccio
intramolecular de Heck.

En aquestra comunicacio descriurem el resultaisgiis en I'aplicacié d’aquesta estratégia
de doble anulacié a la sintesi de l'ervitsina, loalaide indolic amb un esquelet tetraciclic
Gnic que conté un sistema d’azabiciclo[4.3.1]deaaiohat amb I'anell indolic i dos
substituents alquilidé exociclics. Com es pot veut®squema representat a continuacio, la
reacci6 de RCM a partir d'un 2,3-(dialquenil)indgle) generaria un cicloheptg[ndole
(sistema triciclic ABC de I'alcaloide), amb la fuoecalitzacié apropiada per a la posterior

reaccio intramolecular de Heck amb I'halur vinilic.

Ervitsina

(1) (a) Grubbs, R. H. EdHandbook of MetathesisViley-VCH: Weinheim, 2003; Vol. 2. (b)
Deiters, A.; Martin, S. FChem. Rev2004 104, 2199-2238.

(2) (a) Brase, S.; de Meijere, Aletal-Catalyzed Cross-Coupling Reactiome Meijere, A,;
Diederich, F., Eds; Wiley-WCH: New York, 2004; @#17-316. (b) Zeni, G.; Larock, R. C.
Chem. Rev2006 106, 4644-4680.
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Comunicaci6 2.2.1

CURIOSITATS MECANISTIQUES DE LES SUBSTITUCIONS NUCL EOFILES
AROMATIQUES DE GRUPS NITRO AMB ALCOHOLS POLIFLUORAT S.

Helena Comalrend&osa M. Sebastian, Jordi Marquet

Departament de Quimica, Universitat Autonoma de@&ana, Cerdanyola del Valles, 08193-

Barcelona; helena.comalrena@uab.cat

Les propietats que proporcionen als materials &séncia d’atoms de fluor en les
seves estructures han generat multiples usos deipastos polifluorats,com ara I's en
catalisi bifasica, en farmacologia, com a estaaitits de nanoparticules, etc. i han augmentat
l'interés envers aquests, desenvolupant-se nowdugi@s, noves rutes sintétiques i estudis
mecanisticd.Aquest Ultim és I'objectiu d’estudi del preseretiall.

La nostra feina ha consistit en un estudi exhaudéula substitucié nucledfila

aromatica de grups nitro mitjancant nucleofils fats:

n-Buy,NF-3H,0
| \/NOZ + R;OH —_— \/ORf
— DMF anh, ta. P
NO, NO,

Aquesta ha esdevingut molt atractiva degut a ld&ptes glestions que es plantegen:
la baixa nucleofilia dels alcohols fluorats respeels no fluorats perd més reactius i efectius
gue aquests ultims, la deteccié de radicals eneali,nfelevada dependencia respecte les
condicions experimentals (concentraciéo dels resctle partida, presencia d®, tipus
d’atmosfera...), la necessitat d’'una base peraniea reaccio, etc. Els resultats obtinguts han
estat en alguns casos sorprenents.

L’aplicacié dels coneixements adquirits sobre Ectiwitat dels alcohols polifluorats a
la formacié de carbamats (reaccié directa del ifilanat amb alcohols polifluorats) fa

aquest estudi encara més interessant.

1.- Tejero, |.; Huertas, |.; Gonzalez-Lafont, Aluth, J. M.; Marquet, Jl. Org. Chem2005 70, 1718

2.- Banks, R.E.; Smart, B.E.; Tatlow, J.C. (E@)ganofluorine Chemistry. Principles and Commercial
Applications Plenum, New York, 1994.
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Comunicaci6 2.2.2

APROXIMACIO A LA SINTESI ENANTIOSELECTIVA DE LA TUB  INGENSINA A,
ANOMININA | ASPERNOMINA

Gorka Etxebarria-JardBen Bradshaw i Josep Bonjoch

Laboratori de Quimica Organica. Facultat de Faradostitut de Biomedicina de la

Universitat de Barcelona (IBUB), av. Joan XXIII s68028 Barcelona

La tubingensina A, I'anominina i lI'aspernomina sties productes naturals que
s’aillen dels fong#spergillus TubingensisAsp. NomiusPresenten activitam vitro contra el
virus herpes simplextipus |, contra tres tipus de tumors solids humartambé activitat
insecticida. Degut a la seva semblanca estrucesabecidi dissenyar una aproximacio
sintética que permetés obtenir els tres productssdiun intermig avancat comii)( En
aguesta comunicacio s’exposa la sintesi totall deels assajos de les darreres etapes del
procés sintétic que implica la introducci6 delgyfrents heterociclics. En la primera part els
processos clau son: la ciclacié induida per L-pella introduccié diestereoselectiva dels dos
grups metil, i la transposicié de I'atom d’oxigefitjamgant un procés sigmatropic. Els passos

finals s’assajaren exitosament amb un model méglsjnobtenint-se les estructures

:@% &

policicligues de I'anominina i la tubingensina A.

&% \
NH
HO N\ NH

tubingensina A anominina aspernomina
HQ
b 1 eq L-Pro m-CPBA
—— R |
DMSO CH,Clp .
2 passos) Y 10 passos, NO
75% ee=80% (10 passos) NO, 30-50%
recrist. L, ee=99%

(escala 30-50 g)

N02 O

: qﬁ% ol

ESTUDIS MODEL DELS PASSOS FINALS

IZ
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Comunicaci6 2.2.3

SINTESI BIOMIMETICA ENANTIOSELECTIVA
D'ALCALOIDES DECAHIDROQUINOLINICS AILLATS D’AMFIBIS

Mercedes Amat, Rosa Griera, Robert Fabreghian Bosch

Laboratori de Quimica Organica, Facultat de Farenacinstitut de Biomedicina,
Universitat de Barcelona

Les granotes neotropicals de la familieandrobatidagorodueixen una extraordinaria varietat
d’alcaloides decahidroquinolinics amb importantivétett farmacologicd. L’exemple més
representatiu d’aquests alcaloides amfibics &ssél95A (conegut com a Pumiliotoxina C),
aillat per primer cop el 1969 d’exemplars@endrobates pumilio.

Tot i que no hi ha resultats concloents sobre daibtesi d’aquestes toxines, alguns estudis
proposen el seu origen biogenétic en la ruta delficgiids mitjancant reaccions
d’aminociclacié dels intermedis policarbonilfcs.

1 H
R 00, RL_N N
O,
=0
R2 X NH2 Y=H R2 cis-195A

(-)-Pumiliotoxina C

Presentem una aproximacié biomimeética als alcasoidecahidroquinolinics, on Rj-

fenilglicinol intervé en I'etapa clau de la bios&itcom la font quiral latent d’amoniac.

CeH
. CgHs . R 6115,
00 1. LiOH 65N 0oH

EtO 2.TMSCI Eto. 0%
EtOH NH, O N
Q — "
90% cat. AcOH
58%
R=(CH,)3CO,Et
R (CH2)3CO; R H R

Emprant I'1,5-policarbonil adequat, la cicloconderié biomimética presentada permet la

sintesi enantioselectiva d’'una gran varietat dalelcoquinolines 2,5-disubstituides.

CsHs CsHs Bo
0 ki
O N N
—_—
—» —_—
H H CHy
CHs Pumiliotoxina C

[1] J. W. Daly,et al, J. Nat. Prod2005 68, 1556; [2] U. Scholzet al, Nat. Prod. Rep200Q 17, 349
Agraiments: Ministerio de Ciencia y TecnologleEDER (Project CTQ2006-02390/BQU) i al DURSI,
Generalitat de CatalunyéGrant 2005SGR-0603) pel financament.
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Comunicaci6 2.2.4
SINTESI D’ANALEGS CICLOHEXENICS DE NUCLEOSIDS
ENANTIOMERICAMENT PURS
Eric Ferrer Ramon Alibés, Félix Busqué, Pedro de March.
Grup de Sintesi Organica Estereoselectiva. Departaide Quimica. Universitat Autbnoma

de Barcelona. eric.ferrer@uab.cat

El disseny de nous agents antivirics més eficaceslectius, especialment els
relacionats contral el virus de la SIDA, és un addgectius principals de la quimica médica.
En la cerca de tractaments quimioterapeutics caitrarus d’'Immunodeficiencia Humana
(VIH), els virus herpes simpleXHSV-1 i HSV-2) o el virus de I'Hepatitis B (HBVkls
esforcos s’han centrat en la sintesi d’analegsutéeasids naturafs.D’entre els diferents
analegs de nucleosids sintetitzats fins avui, eatatar el grup d’analegs de nucleosids
carbociclics, com per exemple el carbovir (veurgufa 1), on el fragment de carbohidrat
d'un nucleosid natural ha estat substituit per nellade ciclopenté. Dins d’aquests, els
analegs de sis baules, especialment els ciclohexdran estat poc estudiats, malgrat que s’ha
demostrat que sén bons biomimetitzadors dels nsidledaturafsi que mostren una intensa
activitat antiherpética, com és el cas Daliclohexenil G* analoga a medicaments utilitzats
avui en dia.

El nostre grup de recerca ha dissenyat una nolratégga sintética per preparar
diferents analegs ciclohexénics de nucleosids @maéticament purs. En concret, es
presentara una nova aproximacié sintética a analdgsnucleosids del tipus 4'-
hidroxiciclohexenil, utilizant com a precursor gliel monoacetal de la 1,4-ciclohexandiona,

(+)-1, conjuntament amb els resultats “preliminars”aledva activitat anti-VIH.

(0] O
(0]

N
NH
4
N NH < BASE =
¢ /) HO N™ N HO BASE Adenina, .
N X O Do
HCS\. Uracil HPM;#

4'-hidroxiciclohexenil

Carbovir D-Ciclohexenil G nucledsids

(-1

Figura 1

1.- De Clercq, EJ. Clin. Virol.2004 30, 115-133.

2.- (&) Wang, J.; Froeyen, M.; Herdewijn,ARlv. Antivir. Drug Des2004 4, 119-145. (b) Wang, J.; Vifia, D.;
Busson, R. ; Herdewijn, B. Org. Chem2003 68, 4499-4505.

3.- (&) Wang, J.; Morral, J.; Hendrix, C.; Herdewip.J. Org. Chem2001 66, 8478-8482. (b) Wang, J.;
Herdewijn, PJ. Org. Chem1999 64, 7820-7827.
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ENTRAMATS MOLECULARS D’IMIDAZOLI-CALIX[4]ARE
Cristina Garcia de Miguelmmaculada Dinarées, i Ermitas Alcalde.

Laboratori de Quimica Organica, Facultat de Fareadniversitat de Barcelona, Av. Joan
XXIII s/n, 08028-Barcelona.

En els darrers anys han estat desenvolupats uni\antall d’entramats moleculars basats
en sals d'imidazoli que han proporcionat avencosanps com el coneixement de carbens
N-heterociclics (NHC) estables i les seves apliceiol'estudi de la quimica del

reconeixement molecular d’anions, o la seva widitd com a liquids ionics.

Des de fa temps, el nostre grup d’investigacié €aatrat en I'estudi de la quimica de sals
quaternaries d’azolilazoli, principalment en sadimitlazoli™ i la trajectoria de la recerca ens
ha conduit a adrecar el nostre interes cap elrdis$e sistemes cationics i policationics amb
sals d'imidazoli com a subunitdfs.En aquest context una de les opcions plantejades
consisteix en lincorporacié d'unitats d’'imidazola sistemes organitzats com els
calix[4]aren$’ tenint en compte que aquestes arquitectures miopen una plataforma
excepcionalment util per a la preparacié de lligamaultidentats amb punts d’ancoratge

convergents.

SISTEMES DICATIONICS

NHC
Carbens N-heterociclics

COMPLEXES RECONEIXEMENT
ORGANOMETAL-LICS MOLECULAR
[Ag, Cu, Pd, Ru] D’ ANIONS

2X

En la present comunicacié s’exposaran els resultata preparacié de sals de bis(imidazoli)-
calix[4]aré i la formacié de complexos de pal-latii com el seu comportament, a nivell de

sistema catalitic, a la reaccio de Suzuki-Miyaura.

[1] E.Alcalde, I.Dinarés, N.Mesquida, L.Pérez-Gardisnds in Heterocyclic Systen00Q 4, 379-403 [2]

E.Alcalde, N.Mesquida, M.Vilaseca, C.Alvarez-R08,Garcia-GrandeéSupramol. Chem2007, 19, 501-5009 i
referéncies citades. [3] I.Dinarés, C.Garcia de Udlg M.Font-Bardia, X.Solans, E.Alcald®rganometallics
2007, 26, 5125-5128.

Agraiments. El treball de recerca ha estat subvencionat pevl.e.C. (CTQ2006-1182/BQU). Agrair el
reconeixement de 'AGAUR, (2005SGR00158). C. GMieagraeix al M.E.C. per la beca F.P.I.
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UTILITZACIO DE DERIVATS DE L-PROLINA COM A SELECTORS QUIRALS EN
LA PREPARACIO DE MEMBRANES ENANTIOSELECTIVES

Biotza GutiérrezCristina Minguillén.
Institut de Recerca Biomedica — Parc Cientific decBlona (IRB-PCB)

L'elevada exigéncia per part de la industria farendica de metodes, tant analitics
com preparatius, que realitzin la completa separdeinantiomers ha promogut la recerca de
noves metodologies per tal d’assolir aquest ohjedEin aquest context, tot i ocupar la
cromatografia liquida un lloc destacat, la utilditfade membranes enantioselectives emergeix
com a potencial eina per a tal finalitat. Divergoscessos basats en el transport selectiu a
través de membranes poden ser adaptats a la Sépdiacantiomers. Aixi, la senzillesa
experimental que suposa la utilitzacié dels seteagpiirals en dissolucié en una membrana
liquida permet valorar-ne facilment I'enantioselétdt. D’altra banda, un cop seleccionats
els selectors en base a la seva enantioselectigitptests poden incorporar-se sobre un
polimer de base o bé construir un polimer utilitzdrselector com a monomer quiral, un cop
derivatitzat de manera adient. S’han realitzat déstinorfologics i de caracteritzacid dels
polimers quirals i de les membranes solides preparaeguint les diferents metodologies.

També s’han comparat els resultats d’enantioseitttgue aquestes originen.

o

R
SELECTOR
| MEMBRANES LIQUIDES |~ QUIRAL /NH

R'O

Y

SISTEMES BIFASICS N ONOTTTS MEMBRANES DERIVATITZACIO
Selector quiral dissolt SOLIDES 'é QUIRAL D'UN
QUIRALS POLIMER DE BASE

l

‘ IMPRESSIO MOLECULAR ‘

VAR

POLIMERITZACIO
SOBRE MOTLLE

POLIMERITZACTO POLIMERITZACTO
D'UN MONOMER DEL MONOMER
QUIRAL SOBRE MOTLLE
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ESTUDI COMPUTACIONAL DE LA CICLACIO D'1,7-ENYNES CA TALITZADA
PER Au(l)

Herrero-Gémez, Elen®raga, Ataualpa A. C.; Maseras, Feliu; Echavarferionio M.

Institut Catald d’Investigacio Quimica. Av. Pai€atalans 16
43007 Tarragona

La ciclaci6 d'lp-enins catalitzada per Au(l) ha estat objecte @ gnterés aquests
darrers anys perque permet accedir a una gransdatede productes a partir de substrats
senzills i en condicions de reaccié molt suaus.

En el cas d'1,6-enins, la transposicié d’esquetetdoeix a dos tipus de productes,
anomenats de transposicié simple i de transpodiie, respectivamenEgquema)l’

A

uXp R o
> ' R
/
/ -AuX, R xR’
Z\/\/R z , + z I
I It

transposicié simple transposicié doble

Esquema |

Per a 1,7-enins, en les mateixes condicions deifeatobtenen només productes de
transposicié simplé.

En el nostre grup de recerca es va realitzar wdiesbmputacional de I'esmentada
reaccio per entendre el seu mecanisme i esbrinaegson les caracteristiques fonamentals
gue la diferencien de la ciclacié d’'l1,6-enins. Edsultats obtinguts han mostrat la relacio
entre la conformacié de I'anell de sis membres &iren la primera etapa i el tipus de

producte final.

1.-. (a) Nieto-Oberhuber, C.; Lépez, S., Jiméneidw) E.; Echavarren, A. MChem. Eur. J
2006 12, 5916-5923.(b) Cabello, N.; Jiménez-Nuafez, E.;®UfE.; Cardenas, D. J.;
Echavarren, A. ME. J. Org. Chen2007, 4217-4223.

2°_Cabello, N.; Rodriguez, C.; Echavarren, A.$§nlett2007 11, 1753-1758.
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NOUS INHIBIDORS DEL CORRECEPTOR CXCR4 D’ENTRADA DEL VIH

Sofia Petterssqrlosé |. Borrell i Jordi Teixid6
Grup d’Enginyeria Molecular (GEM), Institut Quimie Sarria (1QS), Universitat Ramon
Llull, Via Agusta 390, E-08017 Barcelona, Espanya

La fusio i entrada del VIH a la cél-lula hoste lestat validades com a dianes terapeutiques.
Malgrat la seva alta basicitat i baixa biodispataibil'inhibidor de referéncian vitro de
CXCR4 és 'AMD3100, que conté dos sistemes heteliosi nitrogenats separats per un
espaiador aromatic. S’ha dissenyat una quimiotecgbmatoria d’analegs a 'AMD3100, és
a dir, sistemes polinitrogenats separats per uaias$prp-xililenic 1 (n#0) i 2 (n=0). L’analisi
retrosintética d’aquests compostos suggereix cota d'obtencié 'aminacio reductora entre
aldehids3 (si R=R) 05 (si Ri#R,) i amines4 (n#0) o la condensacié d’aldehi@s 5 amb
hidrazines4 (n=0). S’ha seleccionat un subconjunt reduit de pmstos diversos amb
PRALINS (Program for Rational Analysis of Libraries in Sdicprogramari desenvolupat en
el grup). La seva sintesi i avaluacidé d’activitati&/IH han permés identificar quines soén les
peces de construccdmeés actives, que s’han utilitzat per a selecciooaes molecules de la
quimioteca inicial, com a resultat s’ha obtinguaunillora en els valors d’activitat. Un nou
cicle de selecci6 i sintesi ha portat a la idesdiio d'un nou inhibidor de CXCR4 que

presenta elevada activitat antiviral (0.Q@gmL) i baixa citotoxicitat.

N NH HN
o)
N

AMD3100
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Comunicaci6 2.4.2
OBTENCIO ESTEREOSELECTIVA D'AMINOACIDS QUATERNARIS

Xavier Ariza, Josep Cornella, Jordi Garcia, JordiZ) Carolina Sanchez

Departament de Quimica Organica, Fac. de Quiminaelsitat de Barcelona

Els darrers anys han estat testimonis d’'un creixetgrés per la sintesi estereoselectiva
d’aminoacids no naturals. Aquests sintons podemrpurar-se a analegs de compostos
bioactius i aixi modificar la seva activitat. Di@tbanda, la seva introduccié en cadenes
peptidiques s’ha utilitzat per realitzar estudisfoomacionals. Entre aquests aminoacids han
despertat un especial interes a@laminoacidsa-alquilats que posseeixen un estereocentre
quaternari (p.ex-metilats com ard) i també els derivats de serina ramificatsig@) o 3 (3).

En efecte, aquestes ramificacions provoquen regiris conformacionals quan I'aminoacid
esta incorporat a una cadena peptidica. En aqeest, ss’han descrit nombrosos estudis
conformacionals en analegs de proteines amb vadinaina o triptofara-metilats. Un altra
caracteristica interessant d’aquests compostosnasmajor resisténcia a la hidrolisi que
afavoreix la seva biodisponibilitat quan es tratgdarmacs.

B OH
R_ _CO,H R_ _CO,H o_CO,H o CO,H NH>
OO RO o OO O 8 com
H,N Me Mé NH, H,N R H,N H R @
(R)-1 (S)-1 2 3 4

En el nostre grup ens hem interessat en la sigdgeserines substituides an2), tant en les
estructuralment més senzilles (p.e. vinilserin@mecen d’altres productes naturals més
complexes, como ara la lactacistina, esfingofurgjimaicistericines.

o
)\ s CO,H
N
d & ' NHAc
R
. o HN' co,H
e
o — = Vinilserina Lactacistina
e o
X
o -—OH > N
6 Ir o) HN CO,H

Mycistericin E

En la presentacio es tractara de I'obtencio del®ss avancatSi 6 i la seva transformacio
en els productes d’interes.
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Comunicaci6 2.4.3

DESENVOLUPAMENT DE METODOLOGIES EFICIENTS PER A LA
PREPARACIO DE CICLOHEXANS ENANTIOPURS
Gladys Toribig Georgina Marjanet, Pau Bayon, Marta Figueredsedd-ont.

Departament de Quimica. Universitat Autonoma de&ana, 08193 Bellaterra, Barcelona.

gladis.toribio@uab.cat

La natura sintetitza una gran varietat de moléogiescontenen un anell de ciclohexa
molt funcionalitzat amb un o més centres esterdogémue posseeixen una amplia gamma
d’activitats biologiques. Aixi doncs, és evidentntérés en l'obtenci6 de precursors
enantiopurs de forma eficag i a escala multigram.

Per aquest motiu s’ha sintetitzat el compbsts’ha desenvolupat un protocol
per al seu aillament emprant com a técnica de ipacib la cristal -litzacio fraccionada

(Esquema 1).

Q (0] O fo)
PhSH
_PFAZ [T ) _tioHHo . .
HOCHACH;-OH CHCly, reflux sph| PhsT SPh Phs“‘o “'SPh
—/ 62% \/ \/ \/
87%
' : (-4 (54%) cis-5 trans-5

Esquema 1 Sintesi del compost)-4.
A continuaci6 s’ha realitzat la reduccioé de la oatd¢t)-4 a I'alcohol &)-6, el qual
s’ha resolt mitjancant una acetilacié enzimaticsg(Eema 2) obtenint quantitats de 2,5 g de
cadascun dels enantiomers de l'alcohol, en 4-5estamb rendiments del 22-24% partint del

p-metoxifenol comerciall.

45% ee 95%
OAc OH

NaMeO, MeOH
—

SP| 92% SPh
O O O o
o NaBH,, 0°C OH \_/ \_/
Novozyme 435, (-)-6
CH,Ch/CH30H acetat de vinil #)-7
g SFh . oo " ipro 46% ee 81%
uant. —
q OH
*)-4 (*)-6

|

.

[}

OF
Esquema 2.Resolucié d’ambdés enantiomers del sub§trat

1.- Trdn-Huu-Dau, M. E.; Wartchow, R.; Winterfel&, Wong, Y.SChem. Eur. J2001, 7, 2349-2369.
2.- Alibés, R.; Bayén, P.; de March, P.; Figuerddg, Font, J.; Marjanet, GDrg. Lett.2006 8, 1617-1620.
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PREPARACIO | ESTUDI DE LA REACTIVITAT DE NOUS COMPL EXOS DE
RUTENI AMB LLIGANDS FOSFINO-ARE P-ESTEREOGENICS

Rosario AzngrGuillermo Muller, Daniel Sainz
Departament de Quimica Inorganica. Facultat de @ainuniversitat de Barcelona. Marti i

Franques 1-11. 08028 Barcelona

La sintesi asimetrica és una de les estratégiesvendsitils per accedir a nous lligands
enantioméricament purs. En aquesta comunicaciGesema una nova familia de fosfino-

borans P-estereogenics amb substituents fenetil obtingdilézant com auxiliar la (-)-

esparteina.
I%H3 Ar=
Rt s 1| CUCK
_ B0 “Me  ACHX ;s
sec-Buli+ (-)-esparteina — 5 *B/F:"” o CF
éter, -78°C UMejAr Me 3

Un cop alliberada, la fosfina es fa reaccionar angb dimer de ruteni
[RUCI(u-Cl)(CioH14)]2 fornint complexos en els quals el lligand actudogma monodentada.
El posterior desplagament del grgecimé permet obtenir els corresponents complexos
quelats amb entorns molt rigids. Si l'aré es trahbdstituit en meta es genera un pla

estereogenic.
8 R

BH
;o . RUCHCC o, — P\ @j

BG4 BG4 wRu_ Ar ~Ru
Me Me & \_P(ME/ R
r r By i3, Me

A més, s’ha realitzat un estudi del poder discraton dels complexos quelats quan es
substitueix un lligand cloro per una trifenilfosdinEn aquests casos I atom de ruteni esdevé

un centre quiral.

R R [PFe] R [PFe]
PPhs + NH,PF, ®j ®j
Ru “Ru + Ru
YU~ chRU~ PhsP RY~
ol X / X 7 X
Bul" Me PhsP gut™ Me Bul" Me
Rgu.Re Sku.Rp
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Comunicaci6 3.1.2

SINTESI | CARACTERITZACIO DE COMPOSTOS DICICLOPAL-L ADATS.
REACTIVITAT AMB BASES DE LEWIS BIDENTADES

J. Albert”, M. Caden L. D’Andred, J. Granefi, A. GonzaleZ
M. Font-Bardid, X. Solang
! Departament de Quimica Inorganica (UB)aboratori de Quimica Organica, Facultat de

Farmacia (UB)? Departament de Cristal-lografia, Mineralogia i @jis Minerals (UB)

Un dels principals atractius de la sintesi de catg®diciclopal-ladats és I's com a
potencials sintons dins I'area de la quimica suptacular? La sintesi de noves espécies
amb fragments diciclopal-ladatBigura) suposa un ampli ventall de possibilitats per a la
quimica supramolecular, com ara el reconeixemeltecutar.

En aquesta comunicaci6 es presenta la sintesi otepastos diciclopal-ladats
procedents de les diimines simeétriques [24RRPCsH3-CH=N(CH,);OCH,], (R' = H, CI; R
= Cl, NO,, MeO) i [4-RCgH,CH=NCH;]2 (R* = Cl, MeO). A partir dels productes pont acetat
obtinguts, de férmula general [{Rd(C,N-2-R"-4-R*CsH,CH=N(CH,):0CH,)(n-AcO)}2]n i
[{Pd(x*C,N-4-R°*CsH3sCH=N(CH,),)(1-AcO)}.], es preparen els analegs pont clor i els
derivats amb PRhUna segona linia d’investigacio se centra ertddisde la reactivitat del
compostos diciclopal-ladats pont clor amb basdsedés bidentades, com per exempigns
1,2-bis(difenilfosfino)etile.

cl R? R2
S/ SN4 P N
NH h NIW C| HN
o C )
Eo o o
H ° H H
N, cl N cl N
2\ d/ ) 7\ AU/
P RL Pd Pd 1
~q 7 R
\NHz \é/ cl
RZ

cl R?

1.- M. Lépez-Torres, A. Fernandez, J.J. Fernanrdle3uarez, S. Castro-Juiz, J.M. Vila, M.T.
PereiraOrganometallics2001, 20, 1350-1353.
2.- R.F. Carina, A.F. Williams, G. Bernardinelli. Organomet. Chenil 997, 548 45-48.
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PROPIETATS ELECTROQUIMIQUES DE
METAL-LOCARBORANS TIPUS SANDVITX

Patricia Gonzéalez CardosAnca lulia Stoica, Pau Farras, Ariadna Pepiolr&\fas,

Francesc Teixidor
Institut de Ciencia de Materials de Barcelona, C&&mpus UAB, 08193 Bellaterra.

Els metal-locarborans sén compostos poliedrics dtsnper atoms de bor i carboni
enllacats a atoms d’hidrogen i que incorporen atdmsnetall a la seva estructura. De tots
ells, el més estudiat és I'ani6é cobalto-bis(dichunpo COSAN [Co(1,2-GBgH11)2]” (Fig. 1).

Des del seu descobriment al 1965, les propietaigud’st anio i dels seus derivats han estat
ampliament estudiades i s’ha descobert que soOrs @Er a nombroses aplicacions,
fonamentalment I'extraccié de radionudclids. Aquesgdicacido ha esdevingut tan important
que, en els darrers anys, gairebé tots els esfstigas centrat en desenvolupar-la, deixant de
banda la cerca de noves propietats i aplicacionsexémple en seria el comportament dels
metal-locarborans en aplicacions electroquimioges,

vindria donat per la presencia d’un metall de ti@as

en la seva estructura, el qual els confereix laipdgat o BH
d’experimentar processos redox. o CH
O Co3+

Recentment, en el nostre grup d’investigaci6 hem

estudiat el comportament electroquimic @EDSANI

, . ) Figura 1. Estructura esquematica de
d’alguns derivats halogenats d’aquest. Concretam Fani6 cobalto-bis(dicarballur) o

v s . N COSAN]Co(1,2-GBgH R
hem avaluat la seva eficiéncia com a electroliteekr. [Co1, 2GR

procés d’electrolisi de I'aigua i hem mesurat, amtant diverses tecniques electroquimiques,
la variacio dels seus potencials redox en afegin@imero creixent d’halogens a la seva
estructura. En el primer cas hem trobat que elslrmtarborans, a més de ser capacgos de
facilitar la reaccié d’electrolisi de l'aigua, pesgen un caracter tensioactiu en dissolucio
aquosa gue no havia estat estudiat fins ara despdiot de vista experimental. Pel que fa a la
introduccié sequencial d’halogens a l'estructurh @®SAN, hem pogut correlacionar la
variacio dels potencials redox amb la variacié’endrgia dels orbitals HOMO i LUMO de la

molécula.
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SISTEMES DENDRITICS CARBOSILANS FUNCIONALITZATS AMB FOSFINES
P-ESTEREOGENIQUES. SINTESI | APLICACIO EN CATALISI A SIMETRICA.

Rodriguez Broncano, Lara-IsapRlossell Alfonso, Oriol; Seco Garcia, Miquel.

Departament de Quimica Inorganica. UniversitaBdecelona, Marti i Franques, 1-11, 08028
Barcelona. Fax: (+34) 934907725; Telf.: (+34) 9RDR.

L’any 2006, el nostre grup d’investigacio publiczausérie de dendrimers funcionalitzats a la
periféria amb fosfines quiraB-estereogéniquégfosfines on I'atom de fosfor presenta els
tres substituents diferents). Aquests dendriméesgdelet carbosila, es feren reaccionar amb
el dimer [Pd¢-CI)(;°-2-MeGsHJ)]. per formar els corresponents pal-ladodendrimeralgyi
s’estudiaren les seves propietats com a catalitzasto la reaccié asimeétrica d’hidrovinilacio
de l'estiré. No s’observaren canvis significatimspassar d’'una generacio a una altra en la

serie de pal-ladodendrimers.

Seguint amb la linea d’investigacié anterior, Me e s’han
—Si Me /

preparat dendrons amb esquelet carbosila que %\Me Ssi-Me

Me,
\Si/Me

i .
Si\/\/ Me Me quiral

P-estereogenica. A la figura es mostra un prve

Me

) ) Me
exemple. Aquesta fosfina se situa en el pu@\“\w\ap\/sr\/\&/\/\;\ e focal
/
dels dendrons en un intent de restringir I’accés Ne Me al
s

contenen, en aquest cas, una Unica fosfina

centre catalitic que es forma en coordinar-se a Si/\_\ y we un
e
/
fragment [Pd¢>-2-MeGH,)CI]. D’aquesta Me-S|
N -, Megi-me Me—SisMe me
manera es pot estudiar I'efecte dendritic que es ¢ Ve
produeix i, alhora, comparar aquest resultats amb

els obtinguts amb els pal-ladodendrimers prévianpeeparats, quan s’utilitzen com a

catalitzadors en la reaccié d’hidrovinilacid asiroat de I'estiré.

L Rodriguez, O. Rossell, M. Seco, A. GrabuJdggaMuller and M. Rocamor&@rganometallics2006 25, 1368.
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SINTESI | PROPIETATS DE CLUSTERS DE COORDINACIO AMB LLIGANDS
BIS-3-DICETONA

David Aquild, Guillem Aromf, Leoni A. Barrio§ Simon J. Teat
! Universitat de Barcelona, Departament de Quinticaginica

2 Advance Light Source, Lawrence Berkeley Lab (E.B)J

La sintesi i el comportament dels complexes de linata transicié amb lligands polidentats
de disseny ha experimentat en els ultims anys sard@lupament important i continuat. En
aguest context, tant les propies caracteristiqaeda deva sintesi com el possible interés del
seu comportament magnetic, han fet que hom vegl®rclisters metal-lics amb aquests
lligands un camp molt ampli per al seu estudi.

En el nostre cas, el treball que s’ha realitzab&sa en lligands big-dicetonics, donada la
gran versatilitat i facilitat que tenen per a forrmampostos amb cations d’un gran nombre de
metalls de transicié. Darrerament, s’ha estat eaplola quimica de coordinacié del lligand
1,3-bis-(3-0x0-3(2-hidroxifenil)propionil)benzé (B, I'estructura del qual pot donar lloc a
clusters de coordinacio d'una topologia lineal @erfa deliberada.

Tractant aquest lligand amb una base prou forta

com per a desprotonar no tant sols els profen
dicetonics, si no també els fendlics, s’activi
quatre posicions de coordinacié que poden
ocupades per metalls. Aixi, fent les reaccic

estequiometriques respectives, es troba

compost [Ni(L)2(py)s] (figura), que mostra la

topologia lineal esperada. Cal destacar la prea&ecdos geometries de coordinacié diferents
(piramide de base quadrada, i octahédre) dels Isitpierals als céntrics, com a consequéncia
de les restriccions geométriques imposades peli fiigand. Aix0 suggereix la possibilitat
d’accedir a compostos heterometal-lics per incldidnedi de reacci6 de metalls amb
preferéncia per la pentacoordinacio, com ho ésugll)C Els compostos que aixi es poden
esperar serien, per exemple, fBli(L)2(py)s] 0 [Co.Cuw(L)2(py)s], Obrint-se d’aquesta

manera un camp molt ampli en aquesta linia deltreba
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SINTESI DE NANOPARTICULES TERMOSENSIBLES PER APLICA CIONS EN
BIOMEDICINA.

Berta AlbaigésSalvador Borrds

Institut Quimic de Sarria

Els gels Intel.ligents sén materials que modifigleeseva estructura, inflant-se i desinflant-se
en funcié de les condicions ambientals externesigain la variacié de presio, temperatura,
pH o concentracid. En la actualitat aquests getstah util.litzant per aplicacions en
biomedicina i en sistemes de “drug delivery” okbaliament de farmacs a l'interior del cos.
L'alliberament de farmacs engloba moltes cienciesn cla farmacologia, Ciéncia de
Materials, quimica de polimers, quimica de péptidgtecnologia d’entre altres. D’aqui en
surt la seva complexitat. Per introduir al cos dgoalliberar el farmac s'util.litza la via oral,
via pulmonar o via intravenosa. En aquest projentecentrarem amb la via oral.

Per altra banda, la deposici6 i penetracio del &arel’interior del cos ve definit per la forma

i mida del gel que transporta el farmac, és perestgunotiu que s’estudia sintetitzar
nanoparticules termosensibles intel.ligents a mpdetigels ja estudiats per tal de millorar la
seva deposicio i penetracio a linterior del cosadbesta manera s'aconsegueix una millor
absorci6 amb una millor penetraci6 a capes méxupdels, degut a la seva mida, i sense
problemes d’agregacid en ser administrades mitigngaa oral. El fet que siguin
termosensibles fa que a determinades temperatesepdrticules canviin la seva mida i
alliberin el els péptids o proteines que transportes nanoparticules protegeixen també als
péptids i proteines de ser degradats al pas d'éygam I'estbmac, que es troba a baixos pH,
i aixi puguin arribar a l'intesti prim a on s’adéieen a la mucosa de la seva paret i alliberen
el farmac controladament.

L’objectiu principal d’aquest projecte se centraeggontrol de la sintesi de diferents tipus de
nanoparticules termosensibles amb diferents tempesa de transicio i la seva
caracteritzacio.

Aixi doncs, s’han sintetitzat nanoparticules enebdscrilamides de diferents mides i amb
diferents temperatures de transicio, aixi com tarsth@n realitzat estudis per comprovar la

seva toxicitat.
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MEMBRANA D'INTERCANVI CATIONIC: SINTESI INTERMATRIC  IAL DE
NANOPARTICULES DE Pt-Cu AMB ESTRUCTURA CORE-SHELL | LES SEVES
APLICACIONS COM A SENSORS

D.N. MuravieV, J. Macands J. Parrondy M. MufioZ, A. Alonsd, S. Alegret, M. Ortuet4,
F. Mijango$
& Unitat de Quimica Analitica, Departament de Quéamidniversitat Autbnoma de Barcelona

b Departamento de Ingenieria Quimica, UniversidddPeés Vasco

Les nanoparticules metal-liques (MNPs) presentepigtats fisiques i quimiques especials
gue donen lloc a les seves interessants aplicadibnmincipal inconvenient de les MNPs és
la seva inestabilitat quimica i I'elevada tendéntagregacio. Sense una estabilitzacio de les
MNPs, fonen juntes perdent les seves propietatactaistiques i la seva forma. El
desenvolupament del polimer estabilitzat amb MNESMNPS) és una de les solucions més
prometedores pel problema de I'estabilitat de leNP¥. S’exposa la sintesi situ i la
caracteritzacié de les PSMNPs, utilitzant les memés d’intercanvi idonic com a un sensor.
Les membranes van ser preparades utilitzant pelgetr cetona)sulfonada. El grau de
sulfonacié (SD) optim proporciona una capacitatnt@licanvi suficientment elevada,
insolubilitat del polimer en aigua i solubilitat afissolvents organics, com DMF. La
membrana va ser carregada amb ions metal-lics gpemple, Ct") o complexes (per
exemple, [Pt(NH)4]*") seguit de la reduccié del metall dins de la mamélimeérica, produint

la formacio de PSMNPs monometal-liques o bimedaiels amb estructureore-shell Les
membranes que contenen MNP van ser caracteritmaitjaacant microscopia electronica per
a evaluar els canvis morfologics de les membrames a estimar la mida de les MNPs. Les
membranes van ser depositades en la superficieetBatrode de grafit-epoxid per a estudiar
les propietats electroquimiques dels polimersiimestles seves aplicacions en el disseny de
sensors. La presencia de Cu- i Pt/Cu-PSMNPs en dmbrana no només millora la
conductivitat eléctrica del polimer, també mostedel/ada activitat electrocatalitica dels

polimers estabilitzats amb MNPs.
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CREIXEMENT DE NANOPARTICULES METAL-LIQUES VIA QUIMI CAEN
MATRIU.

Omar Ayyad David Mufioz-Rojas, Judith Or6-Solé, Ménica Lirari i Pedro Gomez-
Romero*
Centre d’Investigacié en Nanociéncia y NanoteogialCIN2)
Institut Catala de Nanotecnologia-Consejo supeliinvestigaciones Cientificas.
Campus de la U.A.B. Bellaterra 08193 (SPAIN)

Els materials nanoestructurats presenten propigsagsies i quimiques inusuals, diferents de
les que presenten els materials massius, i peraantten interessant per a la fabricacié de
nous nanodispositius. Degut a la seva robusteaapbtencialment facil integracié en les
tecnologies existents, nanocristalls han estahsateent desenvolupats durant les darreres
decades i actualment s’estan investigant aplicacgondiversos camps tecnologics.

Un métode general per a la preparacié de nanopkgienetal-liques implica la reducci6
d’'ions del metall amb un agent reductor quimic,ctah borohidrur sodic, i I'lUs d’'un agent
dispersant, per exemple poli(vinil pirrolidona), P\per tal d’estabilitzar les nanoparticules i
evitar la seva aglomeracié. En el nostre cas, raticples de plata han estat sintetitzades
utilitzant el polisacarid “agar” com agent reducteirqual en gelificar actua també com agent
estabilitzant de les nanoparticules formades. Ladiqoules col-loidals de plata queden
atrapades en la matriu del gel d’agar i resultennsgt estables per periodes de fins a 10
mesos. La preparacié de les nanoparticules en umarganica s’ha fet seguint tres
aproximacions. Segons el meétode utilitzat, diferéipus d’hibrid nanoestructurat son
obtinguts, el que mostra la versatilitat de I'agar a la produccié de gels nanoestructurats
hibrids.

La formacio de les nanoparticules en la matriu ¢étem avantatges en comparacio a d’altres
sistemes basats en polimers (tal com el binomi PgRIOs;, essent el més utilitzat) pel que fa
al cost, la possibilitat de tenir les nanopartiswda solucié o com gel hibrid, i la estabilitat a
llarg termini. En la present comunicacié es prem@ntina descripcié detallada dels métodes

de sintesis i caracteritzacio i es comentararesigdtats obtinguts.
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PREPARACIO DE CAPES DE CU,0 PER CONTROL POTENCIOSTATIC |
CARACTERITZACIO FOTOELECTROQUIMICA, ESTRUCTURAL |
MAGNETICA

F. Caballero Brionés>* | I. Diez Pére% P. Gorostiza® Fausto Sar7Z*
!Dep. de Quimica Fisica, U. de Barcelona, Martaingués 1, 08028 Barcelona.
%|nstitut de Bioenginyeria de Catalunya (IBEC), jpSamitier 1-5, 08028, Barcelona.
3CIBER-BNN, CEEI Médulo 3, Maria de Luna 11, 500Z&ragoza.

El CwO és un semiconductor tippsamb una banda prohibida de ~2eV. Dintre de lasssev
aplicacions potencials es troben la conversid digaesolar en electricitat, la preparacio de
dispositius d’emmagatzematge magneétic i eléctigc,ptoduccié d’hidrogen i la catalisi
heterogenia. La preparacié de dispositius@QGu té interes per la possibilitat de controlar
I'estructura defectiva o auto-impurificacié de lidx la qual cosa té impacte sobre les
propietats electroniques dels dispositius. Pea d&nda, I'estudi del mecanisme d’oxidacio
del coure en medi electroquimic interessa desutl ge vista basic.

En aquesta comunicaci6 es presenta la preparaciracteritzacio de capes primes de
CwO/Cu crescudes en medi alcali. Les capes es vamangger técniques espectroscopiques
(difraccié de raigs X, espectroscopia Raman, espauipia de foto-corrent, espectroscopia
de impedancia) i de sonda propera (microscopisod=e$ atomiques, microscopia d’efecte
tinel amb control electroquimic i microscopia decés magnetiques). En aquest treball s’ha
trobat que les capes creixen amb l'estructura deufmita. ES va obtenir senyal de foto-
corrent a potencials més negatius que el potedeidandes planes, el que confirma el seu
caracterp. La caracteritzacio de les capes per microscopidod®s magnetiques mostra
evidéncia de diamagnetisme. L'estudi del mecanidmdormacié de I'0xid suggereix que
existeixen al menys dos processos: la formaciéadzapa externa d’hidroxids i un procés de

nucleacioé-creixement a la interfase metall-oxid.

* FCB agraeix el financament per mitja d'una llicende I'Instituto Politécnico Nacional de México
#.Investigador de I'Institucié Catalana de Recefestudis Avancats (ICREA)
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MONOCAPES AUTOASSEMBLADES BASADES EN UN RADICAL ORG ANIC
MULTIFUNCIONAL

Nuria Crivillers® Marta Mas-Torrent,Sandrine Perruchdslose Vidal-GanzedbJaume

Veciana® and Concepcié RovitaBart Jan RavobMercedes Crego-Calamia,ourdes
Basabe-Desmorftand David Reinhoudt
% Institut de Ciéncia de Materials de Barcelona ©SCampus de la UAB, 08193
Bellaterra,Spain.
®Laboratory of Supramolecular Chemistry and TechgwMESA+ Research Institute,
University of Twente, P.O. Box 217, NL-7500 AE Ehede, The Netherlands.

Un dels objectius principals dins de I'aproximaagtendent ¢ottom-up) per la fabricacié

de dispositius a escala nanometrica és la utiliizée unitats funcionals (molecules o grup de
molécules) per a una aplicacid determinada. Ambestau finalitat, la preparacié de
monocapes autoassamblades (SAMs) és una tecnisativeue permet la modificacié de
superficies a nivell molecular.

En primer lloc, en aquest treball es descriu laciimmalitzacié de substrats de Si@mb
radical policlorotrifenilmetils (PTM) via enlla¢ galent i interaccions electrostatiques. Els
radicals PTM s6n quimicament i termicament estajalegie el carboni central esta envoltat
de sis atoms de clor. Aquests radicals son elatttusa i poden ser facilment i reversiblement
reduits (o oxidats) a I'espécie anionica (o catiahi A mes, les especies redox radical i anio
presenten propietats optiques i magnétiques difer&ha demostrat que les SAMs de PTM
es comporten com a un interruptor quimic biestgblgue és possible la interconversio entre
els dos estats (radical-anié) sobre la superfieer. ultim, la utilitzacié de la técnica de
“microcontact printin§ ha permeés dipositar les molécules de PTM en pmsscespecifiques
de la superficie seguint un patro.

Per altra banda, per estudiar les propietats rdétsxPTM sobre superficie, s’han sintetitzat
dos derivats de PTM que incorporen grups funciomdisquats per la preparacio de SAMs
sobre Au. S’ha utilitzat la técnica de voltampertmaeciclica per la caracteritzacié de les
capes electroactives i s’ha demostrat per Ress@anBacamagnetica Electronica (EPR) que el
caracter radicalari es manté una vegada les mele@sdtan enllacades al substrat i també

I'estabilitat de les capes amb el temps.
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SINTESI DE CAPES PRIMES SUPERCONDUCTORES
NANOESTRUCTURADES de YBaCu3O7.5 — Au.

F.Martinez-JulianS.Ricart, X.Obradors, T.Puig, A.Pomar, M. CollABellan,

F. Sandiumenge
Institut de Ciencia de Materials de Barcelona (QSGampus UAB, 08193 Bellaterra, Spain.

Dintre del grup de recerca de 'ICMAB que centratpiels seus estudis en la sintesis i
caracteritzacio de materials superconductors, imea Ide gran interes es la obtenci6 de capes
primes superconductores tipus ReBCO nonestructardth el present treball presentem els
estudis relacionats amb la preparacié de capeBadeCts0;.4-Au. La metodologia utilitzada

es basa en la deposicié de capes a partir de sofuanetaloorganiques (Chemical Solution
Deposition). Aquest procediment, posat a punt dabelratori permet I'obtencié de materials

superconductors d’altes prestacions de manera sgoad facilment escalable.

Les metodologies utilitzades son de dos tipus:

1) In situ. Es parteix de una solucié metanolica de conceldtiameguda de trifluroacetats de
Ytri, Bari i Coure amb diferents continguts de HAuC

2) Ex situ.S’obtenen nanoparticules d’or en el si de dissdf/@nganics i s’utilitzen com a
solvents de la barreja de trifluoroacetats de Yi Ba.

La caracteritzacié estructural i microestructural lds capes obtingudes es fa per XRD y
GADDS, SEM i TEM, XPS i mesures de Jc (T) amb urgmekdmetre SQUID.

L'objectiu final es la generacié de nanodefectedaematriu de YBCO. Aix0 permetra un

millor ancoratge dels vortices d’energia milloréed propietats superconductores de les capes
de YBCO.
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ESTUDI A ALTA TEMPERATURA DE LES REACCIONS DE CONVE RSIO EN
BATERIES DE LITI

F. Mestre-Aizpurud P. L. Tabern&,F. Gillot? D. Mufioz-Rojag, M.R. Palacifi*
4nstitut de Ciéncia de Materials de Barcelona (ICBAGSIC), Campus UAB, E-08193
Bellaterra (Cerdanyola del Valles),Catalonia (Spain
bl CMIE, Bat 2R1, Université Paul Sabatier, 118 rodgeNarbonne, 31062 Toulouse Cedex
4, (France)

Les bateries recarregables d'id liti son un detpasitius d’'emmagatzematge d’energia més
utilitzat. La tecnologia d'i6 liti esta restringidatemperatures inferiors a uns 70° C i queda
per tant exclosa d'aplicacions que requereixin tenapres superiors. Aixi doncs, el
desenvolupament de bateries de liti secundariemceapde treballar a alta temperatura, inclds
a intensitats moderades, representaria un grargaven

Apart d’aquestes aplicacions especifiques, la digldat de cel-les estanques adients per a
operar a aquestes temperatures és també d'interés estudis fonamentals dels materials
d’eléctrode com és el cas dels oOxids simples quenitioc a reaccions de conversio. Aquests
compostos es redueixen formant nanoparticules hegtiéls en una matriu de 0 i donant
lloc a capacitats electroquimiques molt elevddemconvenient principal per a I'aplicacié
practica d’aquests materials és I'elevada difeeedei potencial entre els processos de carrega
i descarrega. Per tal d'estudiar l'origen d'aquéstomen, hem dissenyat una cel-la
electroquimica que permet I'estudi de bateriesitden un ampli rang de temperatures que
arriba fins als 300° €L'(s d’aquesta cel-la ha permés I'estudi de lasaiens de conversi6 a
distintes temperatures emprant eléctrodes que memtEeOs> mitjiancant diverses técniques

electroquimiques i determinar I'evolucio del solmtepcial amb la temperatura.

1.-P.Poizot, S. Laruelle, S. Grugeon, L. DuponiJTarasconNature 200Q 407, 496.

2.- D. Mufoz-Rojas , J.B Leriche, C. DelacourtPBizot, M. R. Palacin, J. M. Taras¢&iectrochem. Comm.
2007, 9, 708.

3.- S. Grugeon, S. Laruelle, L. Dupont, F. ChegallP. L. Taberna, P. Simon, L. Gireaud, S. LascBu¥idal,
B. Yrieix, J. M. TarasconrChem Mat2005,17, 5041
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PREPARACIO DE NANOMATERIALS EN SISTEMES COL-LOIDALS
Jordi Nollg Conxita Solans
Grup de Quimica Col-loidal i Interficial (QCI), st d’'Investigacions Quimiques i
Ambientals de Barcelona (IIQAB), Consell Superidiinvestigacions Cientifiques (CSIC),
Jordi Girona 18-26, 08034 Barcelonzsmgci@cid.csic.egnagci@iigab.csic.es

El principal objectiu del Grup es I'estudi de lesmietats col-loidals i interficials de sistemes
tensioactius per tal de contribuir al desenvolupanaaplicacions tecnologiques. Entre
aquestes cal destacar el desenvolupament de megoekolde preparacid de materials
nanoestructurats amb dimensions, morfologia i @taps controlades. En aquesta exposicio
es descriuran breument les principals linies dercacdel grup: a) Estudi del comportament
fasic de sistemes tensioactius multicomponentsaiiaateritzacié de les diferents fases i
dispersions col-loidals com per exemple solucionselars, cristalls liquids, vesicules,
microemulsions, emulsions, etc., b) Estudi de msos d’emulsificacio de baixa energia tant
térmica com mecanica, c) Estudi de sistemes tertgigacol-loidals com a plantilla per a
I'obtencié de nous materials i com a medis de shizdcid de molecules actives, i d)
Preparacié de formulacions “a midataijor-made per a aplicacions farmacéutiques,
cosmetiques, fitosanitaries, detergents, industredt.

L’exposicié es centrara en els estudis que s’estalitzant al grup sobre la utilitzacié de
nano-emulsions [1] com a plantilla per a I'obtend& nanoparticules. Les nano-emulsions,
també anomenades miniemulsions, emulsions ultigfieé., sén dispersions d'un liquid
immiscible en un altre liquid en forma de gotespamides entre els 20 i 200 AnEntre els
diferents métodes de preparacidé de nano-emulsitra sutilitzat dos métodes de baixa
energia que permeten obtenir nano-emulsions amé aadtrolada i baixa polidispersitat aixi
com elevada estabilitat. Per polimeritzacié d’'unndraer incorporat a la fase dispersa de
nano-emulsions s’han obtingut nanoparticules polones, a 25°C, que s’han caracteritzat
per dispersié dinamica de llum (DLS), microscopgectonica de transmissio (TEM), etc. Els
resultats obtinguts mostren que les mides de léssgde nano-emulsié i de les particules
obtingudes després de la polimeritzacié son sisi{& nm aproximadament), confirmant

gue les gotes de nano-emulsié actuen com a péantill

[1] C. Solans, P. Izquierdo, J. Nolla, N. Azemar, M Garcia-Celma. NANO-EMULSIONSZurr. Opin.
Colloid Interface Scil0, 102-110 (2005)
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PREPARACIO | ESTABILITZACIO DE NANOPARTICULES MITJA  NCANT
TENSIOACTIUS DERIVATS DE POLIFRUCTOSA

M. Obiols-Rabasa J. Esquerta

! Departament de Tecnologia de Tensioactius, Institivestigacions Quimiques i
Ambientals de Barcelona (IIQAB), CSIC, Jordi Giral#26, 08034 Barcelona

El treball de recerca que es presenta s’emmarca ths principals linies
d’investigacio del Grup de Quimica de Superficied’dQAB. Aquestes linies es basen en:
tractaments de superficies de materials mitjanptagma de baixa temperatura a pressioé
reduida o atmosferica; recobriment superficial idee6 amb el biopolimer quitosa en forma
de films, nanoparticules o hidrogels; obtencié daemals amb porositat dual meso/macro i
obtencié de dispersions de nanoparticules polimesigestabilitzades amb tensioactius
biodegradables i biocompatibles. En aquest sesitpresent treball pretén explicar aquesta
darrera linia d’investigacié donant a coneixerreécanismes de formacié de les dispersions
de nanoparticules polimeriques aixi com el procéstabilitzacié de les mateixes mitjangant
tensioactius polimérics d’origen natural.

Les dispersions de nanoparticules polimériques bgarmanomenades latex) estan
estabilitzades per moléecules tensioactives adseshbédla seva superficie i presenten mides
generalment inferiors a 500 nm. Els métodes classiobtencié de dites particules
consisteixen en la polimeritzacié en medi d’emu(4ip Els components d’aquestes reaccions
sén majoritariament aigua, monomers, iniciador nsiteactius. Aquestes dispersions de
nanoparticules polimériques posseeixen una ampligagié en la industria de pintures,
recobriments, cosmeética, etc.

Les molécules tensioactives estabilitzen les déspes mitjancant I'adsorcié sobre la
superficie de les nanoparticules. Entre els difsrépus de tensioactius, els polimérics s6n
molt efectius en les dispersions solid/liquid @) aquest sentit, el tensioactiu emprat en el
present treball és un tensioactiu copolimer d'tngemstituit en una cadena de polifructosa
(part hidrofila) a la que se li han enllacats umbee aleatori de cadenes alquiliques (part
hidrofoba). Les cadenes hidrofobes tendeixen arbilsse a la superficie de nanoparticules
mentre que la cadena de polifructosa estabilitzdidpersidé gracies a la seva capacitat de
dissoldre’s a I'aigua formant bucles que restetafoent hidratats (Fig. 1).

En el nostre grup d’investigacié s’han dut a tempaoéimeritzacions en emulsié de
diversos monomers emprant per a la seva caraeigitzécniques i métodes experimentals
tals com la microscopia Optica, microscopia desmaigsié electronica (TEM), microscopia
de forca atomica (AFM), métodes gravimeétrics, disigedinamica de llum laser (DLS),
espectrofotometria UV.

Fig.1. Dibuix esquematic de
molécules de tensioactiu adsorbides
a la superficie de nanoparticules.

(1) El-Aaser, M.S., Sudol, E.D., in Emulsion Polnmation and Emulsion Polymers, Wiley, New York9¥9
(2) Tadros, Th.F., The Effect of Polymers on Dispar Stability, Academic Press, New York, 1982
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NOUS MATERIALS FERROELECTRICS NANOESTRUCTURATS

C. Osto&® M.L. Martinez-Sarriéh L. Mestre& E. Delgad§ P. Priet8

a. Universidad Nacional de Colombia, Departamept@dimica, Bogota. b. Universitat de
Barcelona, Departament de Quimica Inorganica, Bamee c. Universidad del Valle,
Departamento de Fisica, Santiago de Cali. d. Celetiexcelencia en Nuevos Materiales
(CENM), Colciencias, Colombia.

Actualment en I'area especifica dels dispositiestebnics es requereixen sistemes de carrega
— descarrega per a I'emmagatzemat d’'informacio.eAtpisistemes pertanyen a les memories
dinamiques d’accés aleatori (DRAM), i memories deftéctriques no volatils (NV-FRAM).
Es coneixen multiples propietats del Bajii@ntre elles que és un material ferroeléctric.
Aquesta propietat es pot modificar per la substityarcial del titani per zirconi, i del bari
per diferents ions lantanids. Aquests nous maseliiakes de plom i de formula general,Ba
yLN2y3Tip 912l 0d0s (LN = La, Nd), BLnZT, varen ser obtinguts mitjantaina nova ruta de
quimica suau, coneguda com el métode peroxo-oxaatta que les temperatures i temps de
calcinacio sén un 30% inferiors respecte a la detaeaccié d’estat solid. Aquests compostos
es van emprar en la fabricacié de blancs utilitpaiscreixement de capes primes mitjancant
la tecnica deRF-magnetron sputteringAmb la utilitzacié de diferents substrats mono i
policristal-lins, es van obtenir materials naneedtrats (100 — 200 nm) que es varen
caracteritzar: estructural (XRD, XPS, TEM), morfgika (FE-SEM, AFM, OP) i
quimicament (EDX, EPMA, XPS). Aquestes noves capgeBnes presentaren un
comportament d’histeresi ferroeléctrica a les cortde polaritzacié — camp eléctric (P-E), i
amb l'analisi de els corrents de fuga d’aquesternas en els condensadors Ag/ BLnZT/ Pt,
es demostra la naturalesa ferroeléctrica d’aqueses/skites amb valors d& de 8,5uC/
cn? (E: = 53,6 kV/cm) pels materials amb lantani, i 14 cnf (E. = 76,7 kV/cm) pels de
neodimi. Les capes primes obtingudes a partir d@hdoamb neodimi sobre el substrat
Pt(111)/TiQ/SiO.)/Si, presentaren la millor resposta de polaritzaidb el camp eléctric,
essent aquest material el més adequat per a seatetapnologicament en la fabricacio de
memories NV-FRAM.
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ENGINYERIA DE SUPERFICIES SOBRE PARTICULES | FIBRES :
CAP ELS MATERIALS COMPOSTOS DEL FUTUR

H. Pla', M. Gayubag, A. Pujof, M. Costa' , F. Montald, X. Serrat i
C. Colominas
! Flubetech S.L., Barcelond Grup d’Enginyeria dels Materials, 1QS, Universigamon

Llull, Barcelona. e-mail: carles.colominas@igs.edu

Actualment, les continues millores en prestaciangells de seguretat porten necessariament
al desenvolupament de nous materials amb propietgaensables fa uns anys. Els materials
compostos poden donar resposta a moltes d’aquestessitats combinant una matriu
polimerica, metal-lica o ceramica reforcada ambiqales o fibres. En aquesta combinacio6 la
superficie de les particules o fibres juga un pdptrminant en la interacciéo amb la matriu.
La modificacié superficial d’aquests materials efr¢ pot arribar a compatibilitzar diversos
materials que inicialment no ho serien, milloradistribucio del refor¢ en la matriu, o, fins i

tot, a dissenyar nous materials.

Es presenten diversos exemples de particulesesfitue inclouen: (1) materials ceramics
modificats amb metalls o altres ceramiques; (2enels metal-lics modificats amb
ceramiques o altres metalls o (3) materials maatfi@amb capes organiques. Es mostren
també les diferents tecniques de modificacié sipalemprades (tant en fase gas com en
solucid) i la problematica associada a aquestesqiées quan s'apliquen a particules des de

pocs centenars de nanometres a centenars de micgdme

Finalment es descriuen algunes aplicacions preséritges per aquestes particules i fibres

en diversos sectors.
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UTILITZACIO DE PEPTIDS SINTETICS DEL VIRUS DE L'HEP ATITIS G (GBV-
C/HGV) COM A POSSIBLES INHIBIDORS DEL PEPTID DE FUS 10 DEL HIV-1

Elena HerreraMénica Fernandez, Maria J. Gébmara i Isabel Haro

Departament de Quimica de Peéptids i Proteines, BKgAIC, Barcelona

El virus de I'hepatitis G (HGV) i el GB virus C (GBC) son dos aillats del mateix
virus que pertanyen a la familia dels Flavivirual§fat es tracta d’'un virus no patogeénic que
replica als linfocits T i B, causa una infeccio gistent en humans. Darrerament, ha estat
associada la co-infeccié dels virus HIV i GBV-C/HGMmb una menor progressio de la
SIDA, aixi com amb una major supervivencia dels aitsl El mecanisme de “l'efecte
protector” causat pel virus GBV-C/HGV als paciemtfectats per HIV hores d’ara no esta
definit. L’estudi de la interaccié d’ambdds virusdpia donar lloc a nous agents terapéutics
pel tractament de la SIDA.

Al present treball es descriu lI'estudi de la cagacinhibidora dels processos
d’interaccio i desestabilitzaci6 de membranes, iitsdpel péptid de fusio de la glicoproteina
gp41 del HIV-1, per part de diverses sequenciggtijues de les proteines d’envoltura del
GBV-C/HGV, mitjancant tecniques fluorimetriques.sLeequencies amb capacitat inhibidora
superior al 50% han estat caracteritzades termoddadnent utilitzant tecniques
calorimetriques (ITC). D’altra banda, s’han dueare analisis conformacionals (CD, FTIR)
de barreges dels péptids GBV-C/HGV seleccionats ahyeptid de fusié del HIV-1, a fi
d’analitzar els possibles canvis conformacionalsiits per la interaccié d’'ambdds peptids.

Actualment, s’estan realitzant assaigs de fusidluta per a comprovar I'efecte
inhibidor dels péeptids GBV-C/HGV en un model bigila

Agraiments

El projecte ha estat financgat pel Ministerio dernCia y Tecnologia (CTQ2006-15396). EH i
MJG agraeixen el programa I3P-CSIC predoctoral Stgiactoral, respectivament. MF esta
finangcada per un contracte postdoctoral BeatriuPdes de 'AGAUR (Generalitat de

Catalunya)
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LES METAL-LOTIONEINES DEL NEMATODE C.elegand EL PAPER DE LES
SEVES HISTIDINES EN LA COORDINACIO DE zn(ll) i Cd(l 1)

R.Orihueld®, R. Bofill®, J. Doménedl, M. Dalmau®, M. Romagos&', S. Atrial® i M.
Capdevil&’

(2] Dept. Quimica, Fac. Ciencies, Universitat AutonatadBarcelona, 08193-Bellaterra.
) Dept. Genética, Fac. Biologia, Universitat de Béona, Diagonal 645, 08028-Barcelona.

Les metal-lotioneines (o MTs) constitueixen una la@rfamilia de metal-loproteines de baix
pes molecular. Es caracteritzen pel seu elevainguriten residus de cisteina, cosa que els
confereix una elevada capacitat per coordinar fsgiakants.

En el present estudi s’han caracteritzat analitezamespectroscopica i espectrométrica les
dues MTs recombinants del nemat@enorhabditis eleganisCeMT1 (75 aa, 4 His en
el domini C-terminal i 19 cisteines) i CeMT2 (65 &dHis situada en I'extrem  C-terminal i
18 cisteines). Addicionalment, s’han biosintetitzaaracteritzat els dominis N-terminal i C-
terminal d’ambddés peptids, i per tal d’estudiampaper coordinant de la histidina terminal
s’ha estudiat també un peptid mutant de CeMT2 antlelecié d’aquesta\His-CeMT2).

La sintesi recombinant de CeMT1 en medis rics efil)Za Cd(ll) déna lloc a complexos
Zn;- o CdZn-CeMT1 no isoestructurals. En les mateixes condgida biosintesi de
CeMT2 proporciona les especiesgZim Ca-CeMT2, que tampoc no sén isoestructurals.
L’estudi d’aquests 4 complexos permet proposar wuealels ions Zn(ll) de CeMT1, que
podria trobar-se enllacat a alguna/es de les déiesiesenvolupa un paper estructural en el
domini C-terminal. També s’ha pogut determinar guklis terminal de CeMT2 no patrticipa

en la coordinacio metal-lica.

Referéncies

! Swainet al, J. Mol. Biol., 2004 341, 951-959.

Agraiments

Treball financat pel “Ministerio de Educacion y Giga” (BI02006-14420-C02/¢1 i /02).
R.O. agraeix una beca predoctoral del Dept. de @aide la UAB.
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AGENTS DE DIAGNOSI PER A LA MALALTIA D’ALZHEIMER: COMPOSTOS
INTERCALADORS AMB PROPIETATS QUELANTS

Cristina Rodriguez Rodrigueslbert Rimola, Mariona Sodupe, Pilar Gonzalez iefa

! Departament de Quimica, Facultat de Ciéncies, éisitat Autdbnoma de Barcelona,
08193 Bellaterra (Barcelonayistina.rodriguez@uab.es

La malaltia d’Alzheimer (MA) representa avui lafta més comu de demeéncia en la poblacio
envellida. Malgrat que fa 100 anys que va ser desta, encara avui un dels reptes meés
importants és trobar agents de diagnosi que pernwvetiorar quantitativament I'evolucio
d’aquesta malaltia. La naturalesa fibril-lar qued el peptidd-amiloide (A3) quan s’agrega
formant les plaques senils aixi com les nombrobssmacions sobre I'acumulacié de Zn(ll)

i Cu(ll) en les regions riques en aquestes pldfinesdonat lloc a dos tipus d’estratégies per a
'estudi de MA. Compostos intercaladors, que irtei@nen amb el péptid Ao agents
quelants que segresten als ions metal-lics d'aggesgions. L'objectiu del nostre treball
pretén obtenir compostos que reuneixin les duegigtads anteriorment esmentades amb la
finalitat de trobar un conjunt de molecules aptesger utilitzades com a sondes moleculars
per a la diagnosi de la MA.

Aquestes premises s’han completat amb el requisitrdfobicitat, per facilitar el pas a
través de la barrera hematoencefalica (BBB) i déatade marcatge radioactiu anil que
permet el diagnostic de MA mitjangant imatges gagndques.

Després d'un procés de seleccié seguint una metgidofuimioinformatica i calculs DFT,
s’han iodat les molécules escollides i s’ha estudiaseva capacitat coordinant respecte a
Cu(ll) i Zn(I1) en condicions properes al medi dikigic.

Els primers assajas vitro amb el peptid B agregat en preséncia i en abséncia de metalls per
estudiar les propietats quelants i intercalantéedanolécules escollides han donat resultats

prometedors. Actualment, s’esta estudiant la cégamtioxidant d’aquestes molécules.

cogd cogd oo ‘

[1] A.l. Bush, Trends Neurosci., 2003, 26, 207-214.

73



Comunicaci6 5.1.4

FORMACIO | ESTUDI DE MONOCAPES AMB LLIGANDS D'AVIDI NA |
ESTREPTAVIDINA.

|. Canal', R. Olivas, J.A. Farrera*
! Departament de Quimica Organica, Facultat de @aimi

Universitat de Barcelona.

S'ha sintetitzat un disulfur unit covalentment aganp azobenzé funcionalitzdf)( de manera
que tingui capacitat d'interaccionar amb les pnateiAvidina i Estreptavidina. Aquest
compost presenta equilibri tautomeéric azo-hidrazana'ha estudiat la posicié d'aquest
equilibri en medis de diferent polaritat i pH. Araguest disulfur funcionalitzat s'han preparat
i caracteritzat monocapes autoensamblades (SAMg sob

Per altra banda, s'ha sintetitzat un compost dinfifjue t¢€ com a grup polar el mateix

azobenzél), amb el qual s'han preparat i estudiat monocdpesangmuir.

oL ﬁ

N o
v
H

<j\/ﬁ‘/n\/\o/\/°\/\uk/\/vs**

o] o

QYH

N o
v
H

@\/WHW\/\/V\/VV
2

1

Ol o

74



Comunicaci6 5.2.1

ESTUDIS D'INTERACCIO DE TENSIOACTIUS SINTETICS BIOC OMPATIBLES
DERIVATS D’ARGININA AMB DPPC | DMPC COM A MODELS SE NZILLS DE
TENSIOACTIUS PULMONARS.

Neus LozanplLourdes Pérez, Ramon Pons i Aurora Pinazo
Departament de Tecnologia de Tensioactius, Institovestigacions Quimiques i
Ambientals de Barcelona, CSIC, Jordi Girona 18268034 Barcelona.

El present treball consisteix en una primera apnaxié a la possible incorporacié en
formulacions de tensioactius pulmonars sintétics meves molécules tensioactives
d’estructura glicerolipidica derivades de I'aminidaarginina. El disseny d’aquests nous
tensioactius s’ha basat en la conjugacio de l'eféehsioactiu i antimicrobia a la mateixa
moléecula. S’han sintetitzat dos nous tensioactarsvdts de la condensacié de diacilglicérids

amb I'aminoacid arginina:

0
\(\/K\)\O HN{J'\ H (n=8) 1212RA
/H\/\H/O\}VO NYNHZ (n=10) 1414RA
n (@ _
N I Ny c

1212RAc 1,2-O-dilauroylrac-glycerol-3-O-(N-acetyl-L-arginyl)
1414RAc 1,2-O-dimiristoylrac-glycerol-3-O-(N-acetyl-L-arginyl)

Per tal d’esbrinar la capacitat d’'incorporacié eeparats sintetics de tensioactius pulmonars,
s’ha realitzat la caracteritzacio fisicoquimicandenocapes dels fosfolipids comercials DPPC
(dipalmitoil fosfatidilcolina) i DMPC (dimiristoilfosfatidilcolina) com a models senzills de
tensioactiu pulmonar, en preséncia i en absentsa@gsioactius sintetics. Per aquests estudis
s’ha emprat la balanca de Langmuir. S’ha anallteksticitat estaticals) de les monocapes
dels sistemes binaris, i s’ha avaluat el grau deilmiitat dels components a la mescla, fent
servir la regla d’addicio i I'excés d’energia ll@uf4Gey), en funcio de la fracci6 molar de

fosfolipid a diferents valors de pressio superficia
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DIFUSIO DE PROTEINES EN SITUACIONS DE CROWDING
MACROMOLECULAR

Isabel Pastdr Josep Lluis GarcésSergio Madurga Eudald Vilaseca Marta Cascante
Francesc Mds
! Departament de Quimica Fisica Universitat de Banee? Departament de Quimica
Universitat de Lleidal Departament de Bioquimica i Biologia Molecular Usrisitat de
Barcelona

Tradicionalment, els estudis sobre difusio-reacd&® macromolecules biologiques s'han
realitzat en dissolucions diluides. No obstant aiedevada concentracié de macromolécules
en mitjans intercel-lulars dona lloc a interacciods tipus no especific (crowding
macromolecular), les quals tenen un gran impor&enila cinética i la termodinamica de les
possibles reaccions que es produeixen en aquestsnss. Si ens referim a la membrana
cel-lular, aquesta es pot considerar com un migjiiznensional altament organitzat que conté,
principalment, proteines i lipids. Ambdues subs&mpoden estar sotmeses a processos de
difusié translacional i rotacional, pero la sevabititat dependra de la seva grandaria i de
I'entorn. En la literatura es troben resultats ideukcions Monte Carlo (MC) que mostren
que la difusi6 lateral és anomala a escala de temgs i normal a escala de temps llargs
(coeficients de difusié depenent del temps). Aqtipsts de simulacions també s'ha realitzat
en 3D, donant uns resultats que estan bastantd'anth dades experimentals, mostrant, per
exemple, que la difusié de proteines en el citopéasel-lular es redueix considerablement.
La present comunicaci6 en basa en l'estudi de fausidi d’'una proteina model
(quimotripsina), emprant FRAP (Fluorescence regpwadter photobleaching) en mitjans
altament confinats, de manera que puguem coneixperienentalment la dependéncia

temporal dels coeficients de difusio.

76



Comunicaci6 5.2.3

PREPARACIO DE VESICULES DE COLESTEROL UNIFORMES |
UNILAMEL-LARS MITJANCANT DISSOLVENTS EXPANDITS AMB CO;

M. Cand, N. Ventosd S.Sald, C. Patifi, R. ArranZ
'Dep. Nanociéncia Molecular y Materials Organics
Institut de Ciéncia de Materials de Barcelona (§SGampus de la UAB
08193 — Barcelona
“Centro Nacional de Biotecnologia (CSIC), Campu€aetoblanco, 28049 — Madrid
Contacte e-mailventosa@icmab.es; vecianaj@icmab.es

Actualment, els sistemes vesiculars uniformes milda nanoscopica estan atraient un gran
interés com a materials intel-ligents, ja que paarutilitzats com a contenidors sensibles a
estimuls externs — pressid, temperatura, canvicateentracio en el medi-, els quals
provoquen modificacions en la seva organitzaciorasuplecular. Per tant, el control de
I'organitzacié supramolecular d’aquests sistemesl@grofunda importancia per la seva
aplicacié en camps com el farmacéutic, per I'atfiipeent controlat de farmats.

En aquest treball presentem un nou métode, anorB#HaDS-SUSP, per a la preparacié de
sistemes vesiculars de compostos insolubles emalipsat en la tecnologia de precipitacio
DELOS? que utilitza CQ com a co-dissolvent. En particular, volem mostreficiéncia
d’aquesta nova metodologia per a la preparacio ren aola etapa de vesicules riques en
colesterol, uniformes i unilamel-lars, amb mida pdeticula nanoscopica i estables en el
temps, inassolibles mitjangant procediments coneeats. Els sistemes vesiculars obtinguts
han estat caracteritzats per técniques de difradeidllum dinamiques, potencial zeta,

turbidimetria, i per microscopia electronica denmaissié en condicions criogénigdes.
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LA MODULACIO QUIMICA COM A ESTRATEGIA PER AL'OPTIM  ITZACIO DE

HITS DENTIFICATS DEL CRIBRATGE DE QUIMIOTEQUES COMB INATORIES:

APLICACIO AL DESENVOLUPAMENT DE MODULADORS D'INTERA CCIONS
PROTEINA-PROTEINA.

Alejandra Mouré, Gloria Sanclimerls Johanna SchepgeMarta Guerra-RebolfpNuria
Rubid®, Antonio Morreald Jerénimo Blanch Angel R. OrtiZ, Timothy M. Thomsof and

Angel Messeguér
! Departamento de Quimica Organica Biologica, 1QB8IC.
? Departamento de Biologia Cel.lular, IBMB-CSIC.
% Unidad Bioinformatica, Centro de Biologia Moleauevero Ochoa, UAM-CSIC.

“Centre d'Investigacié Cardiovascular, CSIC-Barcalon

L’heterodimer UBC13-UEV1 catalitza la formacié dadenes de poliubiquitina del tipus
K63. Agquesta modificacié postransduccional de gmdjuitilacié regula processos biologics
com ara la reparacié d’ADN, la senyalitzacid, I'entosi i la motilitat cel.lular. L’onjectiu
del nostre treball és identificacié de moléculedamtivitat inhibidora de la senyalizacion
mediada per UBC13-UEV1.

L’'optimizacién computacional de I'encaix moleculédocking sobre UBC13 d’analegs
conformacionalment restringits derivats de pepwiddentificats del cribratge d'una
guimiotreca combinatoria, permeté la seleccié delmpostsl i 2 com els més ajustats al

model computacional elaborat.
F
X F
oV o4
g\ N\)LNHZ N NHz

F
1 2

Es descriu la sintesi d’aquests composts fentrséase solida i activacié per microones.
Finalment, es presenten la serie d'assaigs biddgie han permés identificar 2 com els
primers inhibidors de la interaccié UBC13-UEV1.
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Comunicaci6 5.3.1

NOU MODEL ESTRUCTURAL | FUNCIONAL DE LA TIROSINASA QUE OPERA
VIA Cu"; (p-0),

Anna Company Sara Palavicinf,Isaac Garcia-BoschRuben Mas-Ballestél.awrence Que,
Jr? Elena V. Rybak-Akimovd,Luigi Casell Xavi Ribas! i Miquel Costa’

! Departament de Quimica, Universitat de Girona, Mentilivi, 17071 Girona

Z Department of General Chemistry, University ofiBa27100 Pavia, ltalia
% Department of Chemistry, University of Minnesdtinneapolis, MN 55545, USA
* Department of Chemistry, Tufts University, Medfphiassachusetts 02155, USA

La comprensio dels mecanismes a través dels geateie a terme I'oxidacio de substrats
organics utilitzant el poder oxidant de la moleadii@, és de gran interés degut a les seves
possibles aplicacions tecnologiques. A la natugaieats processos tenen lloc en el centre
actiu dels enzims, el qual sol contenir un 0 métahsede transicié essencials per I'activitat.
Per exemple, existeixen diverses proteines quesmmiers un centre actiu amb dos atoms de
coure gque coordinen i activen la molécula gdfg@r oxidar substrats exogens. Dins d’aquest
grup, I'enzim tirosinasa és especialment interasgagut al tipus de reaccioé que catalitza: la
orto-hidroxilacié de fenols per donar lloc a catec@ls.els darrers anys, I'estudi de sistemes
biomimétics senzills i estudis teorics han perm@&suna aproximacié als mecanismes de
reaccio d’aquest enzim. No obstant, I'estructurdelpécie oxidant és encara motiu de gran
controvérsia. En aquest treball, mostrem I'extestsidd d’'un complex dinuclear de Cu que
reacciona amb Oper formar una espécie metaestable del tipd@O), que és capag de
coordinar i hidroxilar fenols analogament al quecaeix en el sistema natural.
@ mk @ T
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MECANISME D’ACCIO D’INHIBIDORS AMILOIDOSI.
TECNIQUES BIOFISIQUES
J. Nieto CastroPlanas i Sauter A.
Departament de Bioenginyeria del CETS- Institutr@iaide Sarria, URL.

La TTR és una proteina tetramerica involucradal éraesport d’hormones de la tiroide i que
esta associada a malalties amiloidotiques com ’'ABSPAF on es generen diposits proteics
amiloides que afecten principalment al cor i afjéetActualment la Unica terapia efectiva en
pacients afectats per PAF és el transplantameiettge, organ on se sintetitza la TTR.

El mecanisme d’amiloidosi proposat s’inicia quatetiamer nadiu es dissocia en monomers
gue en patir un canvi en l'estructura terciariadesren monomers que poden associar-se
rendint agregats solubles que sén precursors desfamiloides.

Es planteja com a estratégia terapéutica I'is deécules que s’'uneixin selectivament a la
TTR estabilitzant el tetramer, i conseqliientment actiin com a inhibidors d’amiloidosi.
Una caracteristica estructural singular de les boen de la tiroide és la presencia d’atoms
d’iode, i per tant es proposa la iodaci6 de mokzamb caracter antiamiloidogénic com una
via per obtenir inhibidors encara més efectius][1E2 diflunisal és un NSAID aprovat per
I'FDA que recentment ha entrat en la fase Il didg clinics com a inhibidor d’amiloidosi i
per tant és un bon candidat per obtenir nous dsro@n a inhibidors.

En el present treball s’ha avaluat una biblioteealelrivats iodats i no iodats del diflunisal [3]
com a inhibidors d’amiloidosi usant un assaig tlirbétric en format de crivell d’alt
rendiment desenvolupat en el laboratori de bioguandiel CETS-IQS [4] i s’ha caracteritzat
tant la uni6 d’aquests compostos al tetramer najancant microcalorimetria ITC, obtenint
les constants d’'unio, com el seu efecte en I'eli@bproteica mitjancant microcalorimetria
DSC. Es descriuran els resultats obtinguts persigsi¢écniques biofisiques concloent que a
partir de la correlacié entre aquestes i els valtastivitat de I'assaig turbidimetric s’observa
gue els compostos estudiats inhibeixen el procaitbidosi estabilitzant el tetramer nadiu
de la proteina. Alhora s’ha observat I'estabilithague aporten els lligands al tetramer natiu
per microcalorimetria DSC corroborant el mecanisfaecié dels inhibidors assajats.

native
tetramer H

) N
e D= =l

s monomer monomer
(ligand) amyloid
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Comunicaci6 5.3.3

MODEL EXPERIMENTAL DE CONDENSACIO MESODERMICA: CULT IUDE
FIBROBLASTS EN UNA MATRIU PEPTIDICA NANOPOROSA

LI. Quintana', T. FernandeZ, M. Olmos, E. Genové C.E. Seminb*

" Barcelona Bioengineering Center, Institut QuimicSaeria, Universidad Ramon Llull,
Barcelona, EspanyaCenter for Biomedical Engineering, Massachusetstirie of
Technology, Cambridge, MA 02139, EEUtTranslational Centre for Regenerative

Medicine, Leipzig University, Leipzig, Alemanya

Els fibroblasts de la pell estan involucrats, denema natural, en fenomens
regeneratius com els observats en les extremitaliguds amfibis. Aquestes cel-lules de la
pell adquireixen capacitats semblants a les ce$lalare en determinades condicions com les
gue es produeixen en la superficie d'una extreraitgbutada. En aquest estudi s’ha intentat
reproduir les condicions mecaniques que es donesistgmes regeneratius per aconseguir

gue cél-lules d’'un mamifer, ratoli, es comportimazl-lules mare.

Tenint en compte que els fibroblasts es troben leatsode xarxes peptidiques
tridimensionals de porositat nanometrica, s’ha arale cultivar aquestes cel-lules en una
matriu peptidica sintética que mimetitza I'entoratural dels fibroblasts. S’han estudiat
diferents concentracions de péptid per generangéls amb unes propietats reologiques que
activin la capacitat regenerativa dels fibroblaBts.les condicions adequades, s’ha trobat que
els fibroblasts es poden transformar en cel-lules, dle cartilag o del teixit adipds. S’han
emprat teécniques de biologia molecular com Wedikrs o immunotincions per caracteritzar

les cél-lules una vegada cultivades en els hidsquetidics.

Aquests resultats s6n esperancgadors ja que poderetpe generar una plataforma
tecnologica capag¢ de regenerar els principalstseqie es troben a les extremitats (teixits
ossi, muscular, adipés i cartilaginos) a particcdelules de la pell combinades amb la matriu

sintética presentada.
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Comunicaci6 5.4.1

INACTIVACIO FOTODINAMICA DE  E.COLI: MONITORITZACIO DE L'AGENT
CITOTOXIC OXIGEN MOLECULAR SINGLET

X. Raga$, M. Agu?, S. Nonelt
! Grup d’Enginyeria Molecular, Institut Quimic derfa, Universitat Ramon Llull, Via
Augusta 390, 08017 Barcelona, Espanya.
2 Secci6 de Microbiologia, Institut Quimic de Sartifniversitat Ramon Llull, Via Augusta

390, 08017 Barcelona, Espanya.

La inactivacio fotodinamica de bacteris es baséisnde compostos quimics activables per
llum, anomenats fotosensibilitzadors (FSs), quesed irradiats indueixen la formacio
d’espécies reactives d'oxigen (ROS) amb efectestosiics, principalment oxigen singlet
(*0,). El tractament fotodinamic d'infeccions bactegarpresenta un elevat interés terapéutic
al haver-se mostrat efectiu front a bacteris reststa antibiotics (Wilson M. y Yianni C.,
1995).

En el present treball es presenta informacié aimétsobre el procés d’inactivacio
fotodinamica de bacteris Gram negatius. Aixi, escde la incorporacié del FS 5,10,15,20-
tetrakis(4N-metilpiridil)porfirina (TMPyP) erE.coli i la formacié de'O, al ser irradiat amb
llum visible. Tot i I'elevat nombre de desactivasigrotencials déO, presents a la paret
bacteriana, aquesta ROS és capa¢ de difondre @stdigquesta i escapar al medi aquoés
extern. Els resultats sén coherents amb una dob#ditzacié del farmac TMPyP incorporat
en els bacteris. A més, aquests demostren la édndéoxigen singlet a I'interior del bacteri

i permeten proposar un mecanisme d'accié en el 'sees desplaca des de la seva

localitzacio fins a la fase aquosa externa, lloe®udesactiva majoritariament.

+30,> TMPyP+'0, {mmp 'O,

\Z 02
30, 30,

Fase aquosa externa
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ESTRUCTURES SECUNDARIES | TERCIARIES DE B-PEPTIDS CICLOBUTANICS

Sandra Izquierdo, Federico Rua, Elisabeth Toi&sen¢ Branchadell, Rosa M. Ortufio

Departament de Quimica, Universitat Autonoma decBlana, 08193 Bellaterra, Barcelona.

E-mail: rosa.ortuno@uab.cat

El nostre grup ha sintetitzBtaminoacids ciclobutanics opticament purs, elsgjhah
estat incorporats en diferents tipus [@eeptids. L'estudi estructural en solucio, mitjamca
técniques de RMNH juntament amb calculs tedrics, han mostrat lenémié d’estructures
secundaries, tals com plegaments helicoidals @atstes esteses tipus cinta, degut a la
formacié d’enllagos d’hidrogeimtramoleculars. En canvi, les estructures moleculaisailes
en estat solid mitjancant I'analisi per difracci® BX mostren conformacions tipus agulla de
cabell la qual cosa ve determinada per I'empaquetaeristal-li format per cadenes infinites
que resulten de I'existéncia d’enllagos d’hidrogeermoleculars-3

També, en alguns casos, la microscopia electodie transmissio (TEM) i la
microscopia de forca atomica (AFM, SPFM) han estdbla formacido d'agregats
supramoleculars de grandaria nanometrica, en fodmafibres o micel-les, havent-ne
determinat llur amplada i algada en el cas deiteed, aixi com el voltatge en superficie, el
gual és positiu. Amb aquestes dades i els resulédsscalculs teorics, s’ha postulat un model
per la formacié i creixement d’aquests agregataltix banda, algun de[B-oligomers és

capac de formar organogéls.

Referencies(l1) Izquierdo, S.; Kogan, M. J.; Parella, T.; Magi, A.; Branchadell, V.; Giralt, E.; Ortufio, R. M.
J. Org. Chem2004 69, 5093. (2) Izquierdo, S.; Rua, F.; Sbai, A.; Rarel ; Alvarez-Larena, A.; Branchadell,
V.; Ortufio, R. M.J. Org Chem 2005 70, 7963. (3) Rua, F.; Boussert, S.; Parella, T.;zEHérez, .;
Branchadell, V.; Giralt, E.; Ortufio, R. Nbrg. Lett 2007, 9, 3643.
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PREPARACIO | ASSAIG DE CATALITZADORS RECUPERABLES P ER
FORMACIO DE MATERIALS HIBRIDS ORGANICO-INORGANICS.

Guadalupe Borja Montserrat Trilld, Roser Pleixats Joél J. E. More&uMichel Wong Chi
Mar?, Catherine Bied

! Departament de Quimica, Universitat Autdnoma de&ana, 08193 Cerdanyola del

Vallés. e-mailguadalupe.borja@campus.uab.cat

2 Ecole Nationale Supérieure de Chimie de Montpel84296 Montpellier.

Les reaccions de Heck i d'acoblament creuat catalés per espécies de pal-ladi
constitueixen una poderosa eina sintética per @régaracié d’'una gran diversitat de
productes. Alguns dels reptes actuals son trob@litzadors més eficacos, que es puguin
reciclar facilment (el Pd és un metall car) i qeenpetin utilitzar bromurs i, sobretot, clorurs
arilics (molt menys reactius, perd6 més economiasciessibles) enlloc dels corresponents
iodurs d'aril’ Entre els sistemes catalitics que ofereixen baswltats hi ha els que
incorporen lligands NHC (carbensl-hetorociclics d’Arduengd), que deriven de les
corresponents sals d’'imidazoli o dihidroimidazdliquestes sals i els seus derivats NHC
s’han utilitzat també recentment com a catalitzadem diverses reaccions organiques en
abséncia de metalls (organocatafisBer altra banda, la immobilitzacié d’'un catalitzad
suficientment estable a un suport solid permeteaasseparacié mitjancant una simple
filtracio i la seva posterior reutilitzacio. La foacié de materials hibrids organico-inorganics
mitjangant la metodologia sol-gel és una ruta efitiper preparar materials amb propietats
catalitique$i que es podran reciclar.

Es presentara la preparacido de materials hibridmmant el procés sol-gel a partir de
monomers mono- i bisililats derivats de sals d’iazidli i de dihidroimidazoli, i I'assaig de la

seva activitat com a catalitzadors reutilitzableseaccions de Heck, Suzuki i Knoevenagel.

1.- A. F. Littke; G.C. FuAngew. Chem. Int. EQ002 41, 4176.

2.- N. M. Scott; S. P. Nolafur. J. Inorg. Chem2005 1815

3.- P. |. Dalko; L. MoisanAngew. Chem. Int. E@004 43, 5138.

4.-J. J. E. Moreau; M. Wong Chi Ma@oord. Chem. Rex1998 178-18Q 1073.
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NANOPARTICULES DE PAL-LADI(0) ESTABILITZADES PER SU LFURS
AROMATICS ALTAMENT FLUORATS O PER MATERIALS ORGANI CO-
INORGANICS FLUORATS. ESTUDI DE LLUR ACTIVITAT CATAL ITICA

Sandra Niembr8 Adelina Vallribera® Alexandr Shafif Sandro CacctiGiancarlo Fabriz,
Ramon Alibé8

®Departament de Quimica, Universitat Autonoma de@&ana, Cerdanyola del Vallés,

08193, Barcelona; e-ma#andra.niembro@campus.uab.cat

PDipartimento di Studi Chimica e Tecnologia delles®mze Biologicamente Attive,
Universita degli Studi “La Sapienza”, P. Le A. Md&p00185 Rome, Italy

En els darrers anys s’ha demostrat I'activitat e nanoparticules metal-liques (NPs) en el
camp de la catalidi.Un dels objectius claus, és perd la seva recuideiaceutilitzacio
sobretot per aplicacions industrials i en el casnégalls cars com és el Pd. Un dels aspectes
més importants en la formacié6 de NPs és I'elec@d'estabilitzant Volem descriure la
preparacié de nous sulfurs aromatics altament digor d’elevat impediment esteérit { 2)

que han mostrat ser excel-lents estabilitzadorblRe de Pd(0J.Alguns d’aquest clisters
s’han immobilitzat per impregnacio en siliques fages. A més, si s'introdueix una cadena
de tipus trialcoxisililat es pot portar a terme pirocés sol-gel per tal d’obtenir materials
hibrids organo-inorganics fluorat3) (que també sén estabilitzants de NPs de Pd(OgsTes
NPs de Pd han resultat ser actives com a cataditzackcuperables i reutilitzables en

reaccions d’acoblament. També, s’ha estudiat armty@&otivacio per microones.
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1.- Vallribera, A; Molins, E. (capitol 5) en Nanopeles and catalysis. A. Didier (Ed), Wiley-VCH)@7.

2.- Serra-Muns, A.; Soler, R.; Badetti, E.; de Meral P.; Moreno-Marias, M.; Pleixats, 3.- R.; SeasR. M.;
Vallribera, A.New J. Chem 2006, 30, 1584.

3.- Niembro, S.; Vallribera, A.; Moreno-Mafas, Mew J. Chem 2007, en premsa.
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NOUS COMPLEXOS DE RUTENI CAPACOS D'OXIDAR L'AIGUA A OXIGEN

Laia Franca$, Lluis Escriché, Antoni Llobet?

! Departament de Quimica, Universitat Autbonoma de@ana, Bellaterra, E-08193
2 Institut Catala dnvestigacié Quimica (ICIQ), Av. Paisos Catalafd6nE43007,

Tarragona,

L’oxidacio d’aigua a oxigen molecular és la reaagi@ realitzen les plantes verdes en
'anomenat fotosistema |l

2H,0 2> 0,+ 4H" +4e (E°=1.23V apH=0.0)

Hi ha pocs sistemes capacos d’oxidar aigua enHasegenia i absencia de llum.
Entre ells destaquen els Diners de Mn amb lliggulsza dentats. Recentment s’ha descrit
en el nostre ambit de recerca un conjunt d’aquotexop
dinuclears de ruteni amb propietats interessantagerst
area. Aixi doncs, els objectius de la nostre cer
consisteixen en desenvolupar i seguir exploramulmica

relacionada amb els Ru-aqua complexos contenggnitis

dinucleants (Hbpp), L'objectiu central és ensambdhr

[RU5(trpy)s(bpp)X(O), )

millor catalitzador d’oxidacié d'aigua en una c&l-per la

produccié d’hidrogen a partir d’aigua i radiacidesoEl procediment a seguir sera:

Construccié d'un lligand Hbpp més robu&uan el catalitzador d’oxidacio d’aigua es

desactiva, genera un nou complex en el que ehtligébpp ha estat oxidat. L'oxidaci6 passa
intermolecularment, atacant la posicié pirazolil@id del lligand formant un grup cetona. Per
tal devitar-ho, es proposa protegir aquesta péOsiamb substituents amb diferents
funcionalitzacions, les quals permetin el tercgectiu que seria el de I'heterogenitzacié del
catalitzador en diferents suports solids, sobrejue son semiconductors, permeten aixi la

fotoproduccié d’hidrogen usant la radiacié solataeemona del visible.
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PRODUCCIO D'HIDROGEN A PARTIR DE BIOCOMBUSTIBLES AM B
CATALITZADORS MONOLITICS FUNCIONALITZATS

Montserrat DominguézAlbert CasanovasCristian LedesmaJordi Llorcd

! Institut de Técniques Energétiques — Universititdtnica de Catalunya

Donat el progressiu esgotament dels combustiblesil$oi 'augment creixent de la
demanda energetica, esdevé necessari el desenwanpad’altres tecnologies més
sostenibles com aquelles relacionades amb el vetargen (per al seu posterior Us en piles
de combustible). Donat que I hidrogen no és uma fwimaria d’energia és necessari obtenir-
lo d’altres substrats, com sén els biocombustililasutilitzacié de biocombustibles per a la
reformacié catalitica amb vapor no només és eatdo@@s un procés globalment neutre en
emissions de C£)sin6 que també es un recurs renovable que es dlisponible arreu.

La reaccid estequiométrica global del procés deefarmacid catalitica amb vapor del
bioetanol és:

C;HsOH + 3HO > 6H, + 2CQ
Cal esmentar que durant el procés es poden dontipleslcamins de reaccié en funcié del
catalitzador i de les condicions experimentals fteratura, pressid, temps de contacte,
concentracions dels reactius, etc.).
Respecte els estudis realitzats amb catalitzadorgpads, els catalitzadors estructurats
presenten nombrosos avantatges com son I'escedghilna major resisténcia mecanica, baix
coeficient d’expansio termica, major resistenc@bturacions i facil bescanvi de reactors. Un
dels suports estructurats disponibles comercialpent preparar aquest catalitzadors son els
monolits de cordierita (AMg2SisO1g), ja que actualment s'utilitzen en els convertsdor
catalitics dels vehicles de combustié.
En aquest treball s’han preparat diferents seeesdnolits recoberts amb diferents materials
mitjancant diversos meétodes: sol-gel, aerogel, ipitacié assistida i washcoating
convencional. Els catalitzadors resultants hant estaampliament caracteritzats (estabilitat
mecanica i térmica, FTIR, DRX, TEM, SEM, micros@ptonfocal, XPS i mesures
magneétiques) abans i després de reaccio en uwvahtde temperatures interessants per a la
seva aplicabilitat real.
A continuacié es mostra un exemple del resultatinglts amb una mostra de Co-%iO
preparada pel métode de l'aerogel a 400°C i preassitosferica en diferents cicles tot
simulant un Gs discontinu:

Cicle Conversio Selectivitat/%

d’etanol/% H, CO Cco CH, CH3CHO | (CH).CO
1 99,5 63,9 24,8 0,6 10,3 - 0,4
2 99,8 64,9 24,1 0,6 7,1 2,7 0,6
3 100 64,7 24,1 0,5 7,5 2,5 0,7
4 99,8 60,6 23,2 0,7 9,1 5,8 0,6
5 99,9 60,7 24,3 0,6 12,2 1,5 0,7
6 99,4 61,4 24,3 0,7 11,1 2,0 0,5
7 99,5 63,3 24,5 0,5 9,9 1,6 0,2
8 99,8 62,3 24,3 0,6 10,4 1,9 0,5
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REACCIO NITROALDOLICA CATALITICA ENANTIOSELECTIVA D IRECTA DE
TRIFLUOROMETIL CETONES: UNA NOVA ENTRADA A LA SINTE S|
ASIMETRICA DE CARBONIS QUATERNARIS o-TRIFLUOROMETIL

SUBSTITUITS

Fernando Tur José M. Saa
Departament de Quimica, Universitat de les lllele®&=, 07122 Palma de Mallorca,
vdqufte4@uib.es

La sintesi asimétrica de carbonis quaterharisifluorometil substituits és un focus d’atencié
actual, principalment, degut a la importancia degdes com I'Efavirenz (anti-VIH), un
alcohol a-trifluorometil terciari quiral, en el que el griCF; es troba situat en un carboni
quaternari asimetric.

Actualment, 'aproximacio més habitual per a lastamccio d’un carboni quiral que conté un
grup —CFk consisteix en I'addici6 asimétrica de compostsanognetal-lics a cetones
trifluorometil substituides proquirafs.

Aqui presentem la primera reaccidé nitroaldolicaaliita enantioselectiva directa de
trifluorometil cetones amb nitrometaCom a catalitzador enantioselectiu s'utilitza un
complex quiral monometal-lic derivat de triflat danta(lll), anomenat [K,SSS-
Binolam}:La(OTf) (1La). Elsa-trifluorometil nitroaldols terciaris?) resultants s’obtenen en
bons rendiments quimics (fins al 93%) i excel-lesmantioselectivitats (fins al 98% ee).
Aquests aductes son blocs de construccio versjpitglen ser reduits mitjangant borur de
niquel (NiCk/NaBH,) als seus corresponerfisaminoe-trifluorometil alcohols terciaris3j

sense perdua de puresa enantiomerica.
(A,S,S,S)-1La (25 mol %)

i + CH.NO proton sponge® (25 mol %)  F3C, OH NiCl>/NaBH, F3C, OH
. _ ooebra 2
R™ CFy o CH3CN/-40 °C/96 h R NO2 “MeoHRT2:3h | R NH,
(8)-2 (S)-3
R = Et, Bn, Ph, 3-CF3-CgHy, 50-93% 61-87%
4-F-CgHy, 4-t-Bu-CgH4, PhC=C 67-98% ee 72-97% ee

1.- Quaternary Stereocenters: Challenges and Solution®rganic SynthesiChristoffers, J.; Baro, A., Eds.;
Wiley-VCH: Weinheim, Germany, 2006.

2.- Billard, T.; Langlois, B. REur. J. Org. Chem2007, 891-897.

3.- Tur, F.; Sa4, J. MDrg. Lett.2007, ASAP article.
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ESTUDI DE CATALITZADORS DE RU SUPORTAT EN L'OXIDACI O PARCIAL
DE META

V. Choque N.Homs, P. Ramirez de la Piscina
Departament de Quimica Inorganica i Institut dead¢éncia i Nanotecnologia, Universitat
de Barcelona, C/Matrti i Franques 1-11, 08028-Bareel

valerio.chogue@gqi.ub.es

La conversio de meta mitjancant I'oxidacié parcialtalitica cap a gas de sintesi
(H2+CO) i la seva posterior transformacié cap a prtetide major valor afegit i facils de

transportar €s una de les alternatives per a taitzcio d’aquesta materia primera.
2CH, + O = 2CO + 4K AH=-71.4 kJ/mol

En el nostre grup s’han estudiat recentment, exticeh les seves propietats acid-base i
redox una seérie d’'oxids de zirconi (IV) amb oOxids molibde (VI), de ceri (IV), de tungsté
(VI) i de tantal (V). L’Gs de Rh i Ru suportats AhOs, Si0, | ZrO, permet la reduccié de la
formacié de CQ@en la reaccié abans indicada. En I'actual trebalpresenta I'estudi d’'una
série de catalitzadors suportats de Ru en sistditg€3s-2rO,, CeQ-ZrO,, Ta0s-ZrO; i

WOs-ZrO; en la oxidacio parcial de meta i en relacié anstskeves caracteristiques.

Els sistemes d’oxids preparats i calcinats a 87%’Han impregnat amb Rugl
Ru(NO)(NG;); pel métode de la humitat incipient. Aquests maters’han caracteritzat
mitjangant técniques de difraccio de raigs-X ers §BIRX), area superficial (BET) i reduccio
termica programada (TPR). Els assajos catalitibansrealitzat en un reactor de llit fix
utilitzant GHSV de 6500 hi 50000R" a dues temperatures: 673 i 773 K, amb diferents
relacions molars CHO,, a pressio atmosferica i a 10 bars. S’han realélans assajos de

llarga durada per estudiar-ne I'estabilitat detaldzadors.

Les dades de TPR han permes determinar I'existé@haiea fase suportada dispersa de
RuQ i d'una fase de Ruf£en els materials preparats. Els resultats camkitns indiquen que
especificament els sistemes basats en tantal, férerément amb baixos continguts del
mateix, poden optimitzar-se per acabar sent cazddiitrs atractius per aquest procés,

concretament amb una baixa selectivitat cap a CO
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Comunicaci6 6.2.3

REACCIONS DE CICLOADDICIO [2+2+2] CATALITZADES PER RODI():
REACTIVITAT | ESTUDIS TEORICS

Anna Dach$? Lidia Garci3, Silvia Osung Anna Pla-QuintarfaAnna Roglan’s

! Departament de Quimica,Universitat de Girona, 17Girona
? Institut de Quimica Computacional, UniversitatGieona, 17071, Girona

La reacci6 de cicloaddicio [2+2+2] d’alquins cdtzdida per metalls de transicié representa un
bon métode sintétic per I'obtencié de derivats Beits polisubstituits en un Gnic pas de
reaccio. En els darrers anys el nostre grup deraadea estudiat la cicloaddicio [2+2+2]
catalitzada per Rh(l) de macrocicles poliinsatyrassent el primer cas descrit a la literatura
quimica d’aquest tipus de processos en sistemeattin

Per tal d’ampliar el camp d’aplicacié en aquestdigle reaccions, s’estendra I'estudi a
sistemes analegs oberts, tals com tiiinendiinsll i Il . A més, s’estudiara el mecanisme de

reaccié mitjiancant calculs teorics.

Rl
=—Rr! Rh(l) C%RZ
=
R2,:> |

Rl
— 1 2
= R Rh(l) C R
RZ—:: I
Rl

L) R Rh(1) C

RL? 11l

RZ

1.- Torrent, A.; Gonzalez, |.; Pla-Quintana, A.;dRms, A.; Moreno-Mafas, M.; Parella, T.; Benet-
Buchholz, JJ.Org. Chem2005 70, 2033. (b) Pla-Quintana, A.; Roglans, A.; Torrekt, Moreno-Mafas, M.;
Benet-Buchholz, JOrganometallics2004 23, 2762. (c) Gonzalez, |.; Bouquillon, S.; RoglaAs, Muzart, J.
Tetrahedron Letf.2007, 48, 6425

2.- Per estudis teorics utilitzant catalitzadork tgus CpM (M= Ru, Co, Rh), veure: (a) Veiros, L.F
Dazinger, G.; Kirchner, K.; Calhorda, M.J.; SchnidChem. Eur. J2004 10,5860 (b) Orian, L.; van Stralen,
J.N.P.; Bickelhaupt, F.M. @anometallics2007, 26, 3816

3.- Per estudis teorics utilitzant catalitzadorktigheis CpCoX (X= PH3, PPh3, CO, C6H6, C2H4, THF),
veure: Agenet, N.; Gandon, V.; Vollhardt, K.; Maliac M.; Aubert.J. Am. Chem. So2007, 129, 8860.
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Comunicaci6 6.2.4

NANOPARTICULES DE NIQUEL SUPORTADES SOBRE HECTORITE S
SINTETITZADES AMB MICROONES. COMPETICIO ENTRE CENTR ES DURANT
LA HIDROGENACIO DE L’ OXID D’ ESTIRE.

Isabel Vicent& Pilar Salagre Yolanda CesterdsFrancisco MedirfaJesUs E. Sueiras
! Facultat de Quimica, URV, C/ Marcel-li Domingo, 8007, Tarragona.
2ETSEQ, URV, C/ Paisos Catalans, 26, 43007, Tanag

El 2-feniletanol (2-FE), component majoritari deli’de roses és molt apreciat a la inddstria
cosmeética i de perfumeria. La hidrogenacié catalitie I'0xid d’ estiré (OE) és una alternativa redta
procés industrial tradicional. S’ha constatat qaimlitzadors de niquel presenten una bona conviersié
selectivitat cap al 2-FE quan les petites particule niquel metal-lic es troben influenciades per
centres basics febles del supoffot i aixi seria interessant estudiar el compoetat en aquesta
reaccid de sistemes catalitics de niquel quannesefiarir suports amb propietats acides. L’ objedtiu
aquest treball és estudiar la competiciéo entrereenmetal-lics i centres acids en les condicions
d’hidrogenacio de I'OE. Per aquest motiu hem prajpaous catalitzadors de niquel suportats sobre
hectorita i sobre hectorita amb &l i hem fet proves catalitiques dels suports, detsyrsors
catalitics obtinguts mitjancant intercanvi o impragié dels suports amb #ij, dels catalitzadors que
contenen nanoparticules de Ni o niquel en superéixierna, i que en alguns casos han sigut tractats
per neutralitzar els centres acids. L' hectorsaufia esmectita trioctaédrica natural de férmula
(Sig.0)[M6.0-4Li x] (OH.F)40:0M™yi-mH:0. Per tal de tenir un material reproduible I' hem
sintetitzada utilitzant un forn microones per pningep, de manera que estalviem una gran
quantitat de temps i energia. Les mostres s’ haactaitzat mitjancant les tecniques
convencionals

A partir dels resultats podem concloure:

- La presencia de centres acids fa que la convelaidelectivitat cap al 2-feniletanol siguin besxi

que es desactivi el catalitzador. Si es neutraitels centres acids s’ aconsegueix augmentar la
conversio i la selectivitat cap al 2-FE.

- El recobriment dels centres acids aconseguitcalalitzadors obtinguts per impregnacio fa que
siguin selectius a la formacié del 2-FE i completatractius després de 5 reutilitzacions.

o, Bergada, P. Salagre, Y. Cesteros, F. Medirta, Sueiras Appl. Catal. A: Gen. 331 (2007) 19.
Els autors agraeixen la financiacioé del Ministet® Educacion y Ciencia (AP2006-00835) i els fons
del Ministerio de Educacién y Ciencia i FEDER (CTQ2-02384/PPQ).
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Comunicaci6 7.1.1

DETERMINACIO DE COMPOSTOS ORGANICS VOLATILS (COV) E N ENTORNS
RURALS | URBANS DE LA PLANA DE VIC

G. Arisg A. Hueso, C. Blanch
Grup de Recerca en Medi Ambient (GRMA)

Dept. Industries Agroalimentaries i Ciencies Amitéds) Universitat de Vic

Les principals fonts antropogeniques emissoreodgostos organics volatils (COV)
a l'atmosfera son fonts mobils (emissi6 directeza@bustibles i gasos de combustio) i fonts
fixes tals com activitats industrials, processosdmbustio urbans, explotacions agricoles i
ramaderes. En arees urbanes, el benzé per la @dedat, €s un dels contaminants més
controlat. En entorns rurals, a part dels compostganics volatils d’origen natural deguts a
la vegetacio, a la plana de Vic s’han identificatus emissors de COV en granges de vaqui i
porci, plantes d’assecat de purins i plantes dgostatge de residus d’alta carrega organica.

En la present comunicacio s'exposen els resultatslidersos estudis realitzats pel
GRMA des del 2002 fins al 2007, relatius a nivele COV, tant en ambients interiors com
exteriors en entorns urbans (Vic Ciutat, n=50) icdenpostos volatils responsables de males
olors en ambients rurals (n=70). Les mostres varcaptades amb tubs de carbd activat,
emprant meétodes passius i actius. Els COV varerdssorbits amb GSde baix contingut en
benze. L'analisi de les mostres es va realitzarGefFID i CG-EM, emprant una columna
capil-lar TRWAX (60m x0,25mm; 0,2®n); temperatura programada; fase mobil heli i
injeccio split-splitless. L'analisi quantitativa deOV va ser realitzat amb n-propilbenze com
a estandard intern.

Els resultats obtinguts mostren que els COV presentaire exterior i interior, en
entorns urbans, eren principalment: benze, taué- i pxile, etilbenzé, hexans, nona, deca,
propanona, isopropanol, etanatpine, limone, p-diclorobenzeé i tricloroetile. Rgle fa als
entorns rurals amb denses explotacions ramadeegspantes de compostatge, a part dels
COV'’s caracteristics de transit, s’identificarentifne etilfuran derivats; i també, tiofen i

mono- di- i trisulfur derivats responsables dentedes olors.
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Comunicaci6 7.1.2

LA QUIMICA DEL DESENVOLUPAMENT SOSTENIBLE. ELS RESI DUS
ESDEVENEN UNA FONT RENOVABLE DE RECURSOS VALUOSOS.

Aureli Calvet Tarragonalosé Costa Lopez.

Departament d’Enginyeria Quimica. Universitat deddona.

La quimica sostenible es presenta comunament cooonijnnt de dotze principis, que son

fruit de la intuicio i del sentit comud, de manersgeda utilitzacié d’aquests genera un marc
tangible per a reduir 'impacte ambiental dels picids quimics, doncs tendeix a reduir o fins
i tot a eliminar I'Gs i la generacié de substangiesilloses en el disseny, la manufactura i
I'aplicaci6 dels productes quimics.

Hi ha tres fases clau en el cicle de vida del petelquimic: recursos, manufactura del
producte i desus, i en cadascuna d'elles hi haamswmn de recursos i una generacié de
residus. La revolucié de la quimica sostenible gstiporcionant un nombre enorme de
desafiaments per millorar 'economia de manufactywémica i per realgar la imatge molt

desenllustrada de la quimica. Aix0 suposa que thisimia ha de reconsiderar el seu
abastiment tradicional i emprar fonts renovablésradtives aixi com millorar el rendiment

d'utilitzaci6 del recurs.
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Comunicaci6 7.1.3

SEPARACIO D’'URANI (VI) A BAIXES CONCENTRACIONS, PER LA SEVA
APLICACIO EN LA DATACIO DE MOSTRES REALS

Angélica Maria Candela Sqt@ristina Palet Ballus i Pere Masqué

Universitat Autonoma de Barcelona, Centre Grup éeniques de Separacié en Quimica

Les analisis de les séries d'Urddigerieg son un component essencial de molts projectes de
ciencia mediambiental. La recerca enfocada sobrdetarminacié d’isotops estables i el
registre de les traces de l'element, poden coitridula reconstruccié de canvis en la
temperatura, hidrologia o altres parametres medentdds. Es tracta d'un camp actualment
en ampli desenvolupament. Per aix0, €s de granritnpma la recerca de metodes de
preconcentracié i determinacid d'Urani en sediméntigles naturals, per a la seva
determinacié mitjancant tecniques convencionatgrise necessitat de llargs pretractaments

ni técniques extremadament sensibles.

En aquest treball s’han estudiat diferents sistediestraccié liquid-liquid per a Urani a
concentracions que van des de 0,01 a 0,1 ppmgEltsextractants assajats son I'acid bis(2-
etil-hexil) fosforic (D2HEPA), i el tributilfostat(TBP). Les determinacions de les
dissolucions aquoses inicials i finals en cada easyan realitzar emprant tant tecniques de
Espectrometria Alfa com Espectrometria de Masseblada a Plasma Induit (ICP-MS). Amb
el D2EHPA s'obtenen elevats rendiments d'extrageifUranil, que és I'espécie majoritaria
de I'Urani en dissolucions aquoses acides. Unadeetjdrani s'ha separat de la seva matriu
inicial, és convenient la seva recuperaci6. Peixa, &’ha emprat diferents dissolucions
aquoses de recuperacié, com solucions d’acid nidfarcid citric i d’acid fosforic a dos
nivells de concentracio, 0,11 1,0 M. En el milttgls casos s'aconsegueix aproximadament un
20% de re-extraccid, que podria ser util en sisgedgeemembrana amb retro-alimentacio de la
fase aquosa carregada, o bé amb recirculaci6 dissbthses aquoses (carregada i de

recuperacid), o bé emprant sistemes de membraiiarsgg|s.
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Comunicaci6 7.1.4

ESTIMACIO DE PROPIETATS BIOLOGIQUES A PARTIR DE SIS TEMES
CROMATOGRAFICS.

Elisabet LazaroMarti Rosés, Clara Rafols i Elisabeth Bosch

Departament de Quimica Analitica, Universitat decBina.

C. Marti i Franques 1, 08028 Barcelona

La distribucié dels farmacs en el cos huma i laasastivitat biologica depenen de les seves
interaccions amb membranes cel-lulars. L’estudijubstes interaccions en sistemes biologics
és costos i qlestionable éticament. Per tant,tésessant disposar de sistemes fisicoquimics
que els emulin i permetin estimar facilment pragietbiologiques de compostos quimics a
partir de la mesura de propietats fisicoquimiques.

El nostre grup de treball caracteritza sistemesnatografics i electroforétics amb aquest
proposit. Entre ells destaca I'estudi de la ret@ecomatografica en columnes IAM. Agquestes
columnes estan dissenyades per modelar la padéc&bluts en sistemes biologics, entre una
fase aquosa (fase mobil) i una membrana cel-latduihna IAM). Les membranes artificials
immobilitzades (IAMs) estan constituides per cadethe fosfatidilcolina similars a les que
formen les membranes de les cél-lules, enllagcazedentment a la silice.

En el present treball s'ha caracteritzat una codurt®M.PC.DD2 juntament amb dues
columnes cromatografiqgues C18 (XTerra MSC18 i RPdBpncant un model cromatografic
conegut com LSER (Linear Solvation Energy Relatigmisque relaciona la retencié dels
soluts amb les seves propietats moleculars, prap@ot molta informacié quimica de les
interaccions solut-solvent que tenen lloc. Es valecsionar diversos sistemes biologics
d’interés caracteritzats a la literatura amb elemamodel LSER, i es va estimar quins
sistemes cromatografics eren els més apropiatsnpetelar-los comparant la similitud
matematica entre els models obtinguts. Es va arabla conclusié que algunes propietats
biologiques podrien ser estimades a partir de t#enmes IAM, pero d’altres en canvi,

s’estimaven millor a partir de les columnes C18disides.

Ref: E. Lazaro, C. Rafols, M.H. Abraham, M. Rosksyled. Chem., 49 (2006) 4861.
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SEGUIMENT | INTERPRETACIO DEL PROCES DE FOTODEGRADA CIO DEL
DECABROMODIFENIL ETER MITJANCANT TECNIQUES
CROMATOGRAFIQUES, ESPECTROSCOPIQUES | QUIMIOMETRIQU ES.

Silvia Mag?, Anna de Juan Silvia Lacortéi Roma Tauler
! Departament de Quimica Ambiental. IQAB-CSIC. Bdooa
2 Departament de Quimica Analitica. Universitat dedglona

Els difenil eters polibromats (PBDEsS) s6n compostesnufacturats que s’addicionen a
materials per tal de dificultar la seva combuskbt.decabromo difenil eter (Deca-BDE) és
actualment el PBDE més utilitzat, pero els congé&mamb un nombre més petit de broms son
els més trobats en el medi ambient. Per tant,exisina certa evidéncia de que els PBDEs
amb un nombre elevat de broms es degraden a cargéamab un nombre més petit de broms
(més toxics i prohibits per la EU) sota certes é@inds, com ara I'exposicio a la llum. D’aqui

la importancia d’entendre el mecanisme de fotodksgri@ del Deca-BDE.

A imitacio del procés que té lloc en el medi ambisiha estudiat la fotodegradacio del Deca-
BDE mitjangant espectrofotometria d'absorcié UV fasrd’avaluar la seva cinetica i els seus
productes de degradaci6. Amb el fi d’estudiar Eédede la polaritat en la cinetica, s’han dut a
terme experiments utilitzant diferents proporciatigigua en el solvent. S’ha aplicat un
meétode de resolucié multivariant de dades mitjah¢aecnica de modelatge hibrid (rigid i
flexible) per a la resolucié dels perfils de cortcatio i dels espectres purs de les especies
formades, aixi com per a avaluar els parametredicinS’han dut a terme simultaniament
mesures de GC-MS i LC-DAD/MS sobre solucions delcps per tal de complementar els

resultats obtinguts.

Dels resultats d’aquests experiments podem obsetyafna clara fotodegradacié del Deca-
BDE, des del compost original fins a congéneres ambombre menor de broms 2) que el
procés segueix un model cinétic basat en un sistiemeeaccions consecutives de primer
ordre i 3) una petita disminucié de la velocitatpl®cés quan augmenta la proporcié d’aigua

en el solvent.
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DIFUSIO DE RADIOCESI | RADIOESTRONCI EN SOLS INSATU RATS

David Aldaba Anna Rigol
Departament de Quimica Analitica - Universitat ded&lona
Marti i Franqués 1-11, 3° Planta. 08028 Barcelona.

En un episodi de contaminacié radioactiva en sslsieécessari disposar d'informacié que
permeti predir I'impacte de la contaminacio, estimhconseguent risc i proposar accions
d’intervencio. Per aguest motiu, convé disposané&que informin no només del nivell de
concentracié de radionuclids, sin6 també de la seshilitat i transport a través del sol. Un
escenari a estudiar pel que fa al transport deomadlids és el generat en emplagaments
d’emmagatzematge de residus radioactius on eisdisi del material enterrat poden superar
les barreres d’enginyeria i accedir a I'entorn ggu.

En aquests emplacaments el procés que control@aredport de radiondclids és la
difusié per gradient de concentracio, ja que estdrde sistemes insaturats, en els quals es
minimitza la quantitat i el moviment de l'aigua. difusio, a més de dependre del radiondclid
i de propietats del sol (tortuositat, porositatgitat), també ve controlada per la interaccié
del radionuclid en el sol, procés quantificable atip del coeficient de distribucié del
radionuclid entre la fase solida i la soluci6 de(Kq).

En el present treball s’ha dissenyat un metodeubnde difusié per a I'estudi del
transport de radiondclids en sols compactats edicioms d’insaturacié. S’han determinat
coeficients de difusio de radiocesi i radioestratisols representatius del territori espanyol,
la qual cosa ha permés la caracteritzacio dels geasit al procés de difusid, perdo també
deduir valors de Kd'aquests radionuclids en els diferents sols.vilers de I deduits dels
experiments de difusio s’han comparat amb els gbtia partir d’'un métode en el qual el sol
es dispersa en una solucié que conté el radionddidelacié entre els dos valors dg a
estat forca constant pels diferents sols, la qoahda permes concloure que és possible
predir un procés lent i complex com és el transpert difusié a partir d'un métode de

laboratori molt més rapid i senzill.

Agraiments. Aquesta recerca ha estat financada pels projeCERI2005-03847 del
Ministerio de Educacion y Ciencia i A498/2007/2-Dtlel Ministerio de Medio Ambiente .
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Comunicaci6 7.2.3

SORCIO-DESORCIO D'ANALEGS DE RADIONUCLIDS EN ARGILE S ADIENTS
PER A LA CONSTRUCCIO DE BARRERES D’ENGINYERIA

Evgeny Galunin Miquel Vidal

Departament de Quimica Analitica - Universitat dad®lona.
Marti i Franques 1-11, 8BPlanta. 08028 Barcelona.

L’emmagatzematge geologic profund es considera illormestratégia per a la gestio de
residus radioactius d’alta activitat. En aquestplagaments, la forma més probable en la que
un radionuclid pot incorporar-se al medi ambientnéancant la dissolucié de la beina
metal-lica que envolta el residu vitrificat degutl'accié al llarg del temps de l'aigua
subterrania, que també possibilita el transportepios dels lixiviats radioactius al medi. Amb
'objectiu de protegir les beines de I'entrada gi& i, a més, per retenir la fracci6 de
radiondclid alliberat, s’ha decidit que els residgiguin addicionalment aillats amb una
combinacio de barreres d’enginyeria i naturals.

Les barreres d’enginyeria estan principalment caages per argiles. La natura quimica i
fisica de les argiles és clau en el rendiment datps barreres. En concret, la capacitat
d’expandir-se en absorbir aigua, la geometriaataega total i les substitucions isomorfiques
afecten la retenci6 dels radionuclids per partatgila.

En aquest treball s’examina un nombre alt d’argiesque fa a la seva capacitat de retenir
radiondclids, a partir de I'aplicacié d’experimerde sorcid i desorcié. Les argiles que
s’estudien difereixen en la seva geometria i stugstins isomorfiques, i inclouen esmectites i
algunes de les argiles més estudiades a nivelinaxteonal (per exemple, la bentonita
FEBEX, que és l'argila considerada a Espanya coandenles millors per a la construccio de
barreres, i la MX-80, molt emprada en instal-lasiearopees). La capacitat de retencio de les
argiles es quantifica respecte a la interacciéed¥eints lantanids (en concret, La i Lu), que
son considerats habitualment analegs quimics didstpresents en residus radioactius d’alta
activitat. A partir de les dades de sorcio-desoqeié s’obtenen, es proposa una seqiiéncia de
les argiles més adients per a la construccié deetesr d’enginyeria, en funcié de la seva

capacitat de retencio.

Agraiments. Projecte CTM2005-03847 del Ministerio de EducagiCiencia.
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AVALUACIO D’'UNA PLANTA AMB BIOREACTOR DE MEMBRANES  PEL
TRACTAMENT D’AIGUES RESIDUALS INDUSTRIALS.
APLICACIO A LA DETERMINACIO DE CONTAMINANTS ORGANIC S,

Anna Llop Laura Ferreres, Eva Pocurull, Francesc Borrull
Grup de “Cromatografia. Aplicacions MediambientaB&partament de Quimica Analitica i
Quimica Organica, Universitat Rovira i Virgili,
C/ Marcel-li i Domingo s/n, 43007 Tarragona

Actualment esta creixent I'interes per determinamtaminants organics en aigies residuals
industrials, d’'una banda degut a I'abocament d’atpseaiglies en el mediambient, i d’altra
banda degut a la seva possible reutilitzacié. Lpn@adels contaminants, pero, no s’eliminen
completament en les plantes de tractament convaaisiopel que s’han de controlar. A més
a més, cada cop s’estan imposant normatives mésesepel que fa al tractament d’aigiies
residuals i als limits de vessament. Aix0 ha fetessaris, en primer lloc, nous estudis de
processos de tractament que permetin complir ands diormatives, i en segon lloc,

desenvolupar metodes per determinar aquests comsp$iaixes concentracions.

Els Bioreactors de Membranes (BRM) son una modificalels sistemes de tractament
convencionals on els decantadors secundaris seitgaben per membranes de micro o
ultrafiltracié que s’'acoblen al reactor biologicue ofereixen grans avantatges, com soén, la
compactacio del procés i I'obtencié d'un efluentbaoma qualitat igual o superior a la dels

processos convencionals.

Per tal de controlar I'eficacia en I'eliminacié selompostos contaminants en les plantes de
tractament, convencionals i amb BRM, és necessagm/olupar nous metodes, generalment
cromatografics, que utilitzin técniques de precomeeio, que permetin identificar aquests

compostos i quantificar-los a baixes concentracions
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DETERMINACIO DE RADIONUCLEIDS PER CENTELLEIG PLASTI C SENSE
GENERACIO DE RESIDUS: APLICACIO A MOSTRES SALINES

Héctor Bagan Navarrd\lex Tarancén Sanz, José F. Garcia Martinez

Departamende Quimica Analitica, Universitat de Barcelona

El grup de recerca consolidat QUESTRAM de la Ursitat de Barcelona dur a terme dintre
d'una de les seves linies d'investigacid, desemparhent de metodologia analitica, nous
metodes per a la determinacié de radionucleidsbaseel centelleig plastic (CP).

La mesura de radioisotops es necessaria en medmné&ol ambiental e investigacio. El
centelleig liquid (CL) es la técnica més habituall@ mesura de radioisotops emissors de
particules3. El CL es basa en la formaci6 d’'una emulsio elatn@ostra aquosa i una mescla
organica capag de transformar I'energia cinétida electrons, produits a la desintegracio, en
fotons, sent el numero d’aquests fotons relaci@mab I'activitat de la mostra mitjancant
I'eficiencia de deteccid, que al seu torn depénhadeomposicié de la matriu. Els principals
problemes del CL son: la baixa selectivitat, laeyanié de residus mixtes i la dificultat de
formar emulsions amb mostres salines. Aquestedaliions han impulsat I'estudi d’'una
alternativa de mesura basada en una mescla despesiferes de plastic amb la dissolucio
aquosa, el CP. Dintre d'aquesta linia s’han duteané diferents estudis com son la
comparacio entre CL i CP, la reutilitzacié del GPmesura de mescles de radionucleids i la
construccio d’'un sensor per mesures en contindaBEer estudi s’ha centrat en la mesura de
mostres salines.

El S“CN s'utilitza com a tracador de jaciments petroliférgectant-lo i recuperant-lo a
l'aigua extreta juntament amb el petroli. El tiowh extret es purificat i preconcentrat en una
resina d’intercanvi anionic, eluit-lo posteriormembb una dissolucio de perclorat de sodi 2,8
M, el que produeix mostres d’elevada salinitat gaeeren problemes de separacio de fases
en CL. S’ha realitzat un estudi comparatiu de |pac#at de CL i CP per a la mesura
d’aquestes mostres salines, variant la concentidei®laClQ i la presencia de compostos
colorants, factors que afecten I'eficiencia de dgte Els resultats obtingut indiquen que el
CP proporciona errors similars al CL en la quarsifio de I'activitat si bé es un procediment

més robust davant canvis de matriu i a més no gahegsidus mixtes.
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Comunicaci6 7.3.2

CARACTERITZACIO DEL PERFIL D’ACIDS GRASSOS EN RESID US DE LA
INDUSTRIA AGROALIMENTARIA: FRUITS SECS | MANTEGA DE  CACAU

N. Barniol A. Crespi, C. Blanch
Grups de Recerca en Tecnologia dels Aliments i ediMmbient, Universitat de Vic

L’elevat volum de subproductes que ocasiona eloseagroalimentari, genera la
necessitat de desenvolupar nous processos i metpel®ique permetin la seva minimitzacio i
revaloritzacié. El present estudi forma part deijgete CTQ2006-07451/PPQ focalitzat en el
desenvolupament de metodologies alternatives péapaofitament de plantes i llavors
oleaginoses, amb possibles aplicacions com a ragiéimera en la inddstria quimica, que es
concreten en I'estandaritzacié de nous processiosi@gnzimatics per a la transformacié de
glicerol i els seus esters en productes d’amplndastrial; tals com, els monoacilglicerids i
els esters de glicidol. L'objectiu del present &i&lés cercar i caracteritzar possibles fonts de
biomassa procedents del processat de fruits sdetsiresidus generats en l'extraccid de
mantega de cacau.

La caracteritzacio del perfil d’acids grassos #side les mostres es realitza segons el
métode recomanat per 'AOAQ1996). L'aillament dels greixos de les mostrepesa a
terme mitjancant un procés d’extraccio S-L (Soxhéehprant dietil éter:éter de petroli (1:1
v/v); els residus de materia grassa, posteriorm&higrolitzaren i es derivatitzaren fins a
I'obtencié d'esters metilics dels acids grasso® fpren separats i identificats mitjancant
cromatografia de gasos amb deteccié d’espectraandgi masses (CG-EM), emprant un
cromatograf Thermoelectron (GC8000TOP) i un dete¢byager MD800; columna capil-lar
TRWAX de polietilenglicol (60m x0,25mm; 0,@&); temperatura programada 100°C fins a
190°C (10 min) a 5°C/min, i fins a 200°C (20 min)°&€/min; fase mobil heli a ImL/min i
injeccio split-splitless. En aquesta primera fasd'estudi es presenten comparativament els
perfils dels acids grassos saturats i insaturaks diéerents fruits secs i dels residus de

mantega de cacau caracteritzats.

1 AOAC, Official Methods of Analysis Food Composition, Wohrlington: Association of Official Analytical Chersiis,
1996
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Comunicaci6 7.3.3

BDE-209 | ALTRES POLIBROMODIFENIL ETERS
EN ESTANYS D'ALTA MUNTANYA

Mireia Bartrons i Vilamal¥, Jordi Catalan i Aguifa

! Centre d’Estudis Avancats de Blanes (CEAB-CSIC)
2 Institut d’Investigacions Quimiques i Ambientats Barcelona (IIQAB-CSIC)

Els polibromodifenil eters s6n compostos o barrefgesompostos addicionats als materials o
productes de consum per a reduir la seva inflametbil Concretament, el
2,2,3,3,4,4,5,5,6,6-decabromodifenil eter (BDE-209) és el componemhari (>97%) de la
mescla comercial deca-BDE, I'inica mescla de politwdifenils éters que no té un us
restringit. Les baixes pressions de vapor®(1Pa) i hidrofobicitat (logKow = 9.97) d’aquest
compost feien pensar que tindria un transport dénicslimitat i una capacitat de transport
restringida més enlla de les zones d’'Us. Tot i, diglidéncia experimental mostra que el
BDE-209 també pot ser transportat llargues disémd?er exemple, s’ha trobat a I'Artic. En
aquest estudi mostrem la preséncia de BDE-209 tamyssd’alta muntanya dels Pirineus i
dels Tatres; tots ells situats lluny de fonts leadiemissio, sobre el limit del bosc i amb una
hidrologia dominada per processos atmosferics. stqgempost s’ha trobat en epilitons,
algues macroscopiques i sediments, tot demostitanuesta manera, la capacitat de transport
a llarga distancia. A més a més, el BDE-209 i &les polibromodifenil éters analitzats en
aquest estudi presenten una distribucio altitudianalb concentracions majors en els estanys
més elevats. Aquesta distribucié suggereix un graddependent de la temperatura i un

transport en fase gas des de les fonts d’emisscafies localitats més elevades.
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Comunicaci6 7.4.1

DESENVOLUPAMENT D’'UN METODE ANALITIC PER A LA
DETERMINACIO DE FARMACS EN AIGUES AMBIENTALS MITJAN CANT
CROMATOGRAFIA DE LiQUID ACOBLADA A ESPECTROMETRIAD E MASSES
EN TANDEM (QqLIT MS)-

Meritxell Grog, Mira Petrovi¢?i Damia Barceld
! IQAB-CSIC, Departament de Quimica Ambiental, @diGirona 18-26, 08034, Barcelona
Z Institucié Catalana de Recerca i Estudis Avan¢@REA), Passeig Lluis Companys 23,
80010 Barcelona

En les dltimes décades la preséncia de farmackmead: ambient ha estat objecte de creixent
preocupacio i estudi. Degut al seu elevat consuguests compostos s'introdueixen
continuament en el medi ambient, per la qual ce8a @neix com a contaminants “pseudo”
persistents. Fins fa uns anys, I'estudi de farnsacsentrava en I'analisi de determinats grups
terapéutics. En canvi, la tendéncia actual es elkigap al desenvolupament de métodes
d’analisi multiresidu, els quals inclouen diverggsips de compostos, per tal de tenir un
coneixement més ampli sobre la seva presénciatiapa desti en el medi ambient.

L’objectiu principal del present treball és el desdupament d’'una metodologia analitica
que permeti I'analisi simultani de 80 compostosmi@acéutics, pertanyents a diversos grups
terapéutics, en aigles superficials i residualas@iaquesta llista de substancies, escollides
en funcié del seu elevat consum, s’inclouen analgésantiinflamatoris, reguladors de lipids,
antidepressius, antihistaminics, barbitargdloquejants, farmacs per tractar Ulceres, acidesa
estomacal i diabetis, diversos grups d’antibio{imsicrolids, fluoroquinolones, sulfamides i
altres) i ditretics entre altres. El métode deskmpai es basa en una extraccio simultania de
tots els compostos d’estudi mitjangant extraccidese solida (SPE) seguit de I'analisi per
cromatografia de liquids acoblada a I'espectrometd masses en tandem (QgLIT). Aquest
metode fou posteriorment aplicat a I'analisi devfacs en aigles residuals procedents de
diverses Estacions Depuradores d’Aigies ResididlB\RS) de les ciutats principals de la

conca del riu Ebre, aixi com aixi com també aigieds rius emissaris.
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Comunicaci6 7.4.2

AVALUACIO DE LA MOBILITAT | BIODISPONIBILITAT DE ME TALLS
PRESENTS EN SEDIMENTS MARINS CONTAMINATS PER L'ACTI VITAT
MINERA

Marta SdnchezManuela Hidalgo
Departament de Quimica, Universitat de Girona. Gaontilivi, 17071 Girona.

El Mar Menor és una llacuna costanera d’'uns 132 Kitnada al sud-est d’Espanya. Com a
resultat de I'important activitat minera en la zaleala Sierra de Cartagena durant molts anys,
es troben elevades concentracions de metalls sedehent (arribant als 8000 mg Kger a
Pbizn).

Encara que la mesura del contingut de metall epopciona evidéncies de possible
contaminacio, no sén un bon indicador de la mailit biodisponibilitat dels metalls ja que
aguestes depenen de les formes quimiques espesifigde la manera com el metall es troba
enllacat. Per tant, caldra obtenir informacié sdbssformes en qué es troben aquests metalls
en el sediment. Amb aquesta finalitat, tradicioraiins’han utilitzat esquemes d’extraccid
sequencial en els que s’apliquen diferents ageditactants successivament al sediment per
tal d’extreure selectivament els elements en unigcpkar forma quimica. Recentment, s’esta
investigant I's de DGT (diffusive gradients innhiilms) com a técnica per a predir la
biodisponibilitat dels metalls presents en solediments ja que ens permet determinar la
concentraci6 d’ions divalents en aigua empranbpesd de temps curts.

Una altra aproximacié per a investigar la biodispititat dels metalls presents en els
sediments és I'ls de biomonitors. En aquest sdmit) estudiat 'acumulacié de metalls per
biofilms desenvolupats en el Mar Menor i per alg(idiva sp.) exposades en el laboratori a
sediments provinents del Mar Menor.

Finalment, s’han avaluat les relacions entre lexentracions de metall trobades seguint les
diferents aproximacions abans indicades: metadl #®n el sediment, fraccié de metall labil
(corresponent al metall intercanviable i I'unit &ids i hidroxids de Fe i Mn mesurats
mitjangant el protocol BCR) en el sediment, mesalimulat per biofilms, metall acumulat

per algues i metall determinat mitjancant la tegm&T.
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Comunicaci6 7.4.3

CARACTERITZACIO QUIMICA D’'UN ASSAIG DE BIOREMEDIACI O D'UNA
LOCALITAT CONTAMINADA AMB FUEL DEL  PRESTIGE

Nuria Jiménez GarctaMarc Vifias Canafs Josep Maria Bayona Térméndoan Albaigés
Rier&, Anna Maria Solanas Canovas

1 Universitat de Barcelona. Facultat de BiologiapBrtament de Microbiologia.
2 Gesti6 Integral de Residus Organics. Centre Tiegim
3 Institut d’Investigacions Quimiques i Ambientdks Barcelona. IQAB-CSIC

La degradacio microbiana juga un paper predomieargls darrers estadis d’envelliment
del petroli i en la seva eliminacié de 'ambientrim®er tal d’afavorir-ne els processos, en els
darrers decennis, i especialment arran de l'actidksh petrolier Exxon Valdez s’han
implementat estratégies de bioremediacié, comgpemple, I'estimulacié de les comunitats
autoctones mitjancant I'addicié de nutrients limita

A fi de poder decidir sobre la idoneitat dels @wmawénts aplicats i, al mateix temps,
proporcionar indicadors ambientals de I'evolucidsdeessaments, que permetin determinar-
ne l'origen en mostres preses llarg temps desg@®samportant avaluar acuradament els
efectes de la biodegradacio en la composicié a@elynte vessat.

A aquest efecte, s’ha dut a terme un experimebialemediacié consistent en I'aplicacio
d’'un fertilitzant oleofilic (S200), en una platjardaminada per fuel délrestigei s’ha fet un
seguiment de la composicié d’aquest petroli algllde 6 mesos. La complexitat de les
mostres n’ha requerit un fraccionament en cartutXestraccié en fase solida (SPE). La
separacio i andlisi dels compostos d'interées s'ha & terme utilitzant técniques de
cromatografia de gasos acoblada a espectrometriedses.

Els resultats de les analisis reflecteixen un imenet de la biodegradacio de les fraccions
alifatica i aromatica, en especial dalslcans de cadena llarga i dels hidrocarburs aiosat
policiclics (PAH) alquilats, amb l'addici6 de fditzant.

Aixi mateix, s’ha observat selectivitat isomerica k& degradacié de PAH alquilats, de
diasterans i C27-esterans i una major degraddbidiéts enantiomers 20R respecte dels S.
L’estudi de I'evolucié de relacions entre diversaquests compostos ha permés establir
indexs d'origen de la contaminacid (que conformeque anomenem empremta digital) i

indexs d’envelliment, basats en la degradabilikitiva.
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Comunicaci6 7.5.1

ELS COMPOSTOS QUIMICS FOSSILS MOSTREN
EL CLIMA DE LA PENINSULA IBERICA DURANT ELS DARRERS 420,000 ANYS

Belen Martrat, Joan O. Grimatt

!Department of Environment&hemistry, Chemical and Environmental Researclitinstof
Barcelona, Spanish National Research Council (IIQZH®RC), 08034-Barcelona, Spain

Durant els darrers 11,500 anys (Holocé), el clinsadstat relativament calid i estable.
Tanmateix, I'estudi del passat geologic mostrersseambiguitats que el periode present és
més una excepcid que no pas una regla i que |#sdiatMediterranies han estat
caracteritzades per un clima inherentment ines{@aeho |. et al., 199%®aleoceanl4, 698;
Martrat B. et al., 2004Science306, 1762). El sistema climatic és complex i emgorta de
forma no lineal, de manera que la comunitat ciieatifio te la certesa que els mecanismes del
present clima temperat es mantindran invariablésck®r T. F. & Marchal O., 200@®roc.
Natl. Acad. Sci. USA7, 1362).

Noves evidéncies sorgeixen a partir d’estudis agiip sedimentaris marins al marge
continental de la peninsula Ibérica (Martrat B.in@it J. O., Shackleton N. J., de Abreu L.,
Hutterli M. A., Stocker T. F., 2005cience317: 502, published online 14 June 2007). En les
diferents capes estratigrafiques d’aquests sedgmesttroben compostos organics fossils,
especifics i refractaris, que sén una eina rolpestaestimar el clima dels darrers 420,000 anys
a una escala temporal de centenes d’anys. Prapietaimiques particulars d’aquests
compostos van atrapar les condicions ambientals |'likbitat dels organismes que
sintetitzaven aquest compostos, abans que, coatlésu cicle vital, aguests s’acumulessin
sobre el fons de la mar.

Aquests compostos organics permeten reconstrulirel, tant durant els periodes calids i
estables semblants a I'Holocé, com quan fa unslemilis el Mediterrani estava sota
condicions artiques. Es ara moment de preguntaoseva ser un clima glacial a les nostres
latituds, com va viure la nostra especie els caoMmsatics rapids esdevinguts i, finalment,
com seria la proxima bifurcacié del present pericala. La naturalesa té sorpreses amagades

que es van posant de manifest gracies a I'estuldi geimica ambiental.
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Comunicaci6 7.5.2

LA QUANTIFICACIO EN L'ESPECTROMETRIA DE MASSES. DIF ERENTS
APROXIMACIONS A L'US DE PATRONS INTERNS

Francisca Vilaré Jordafr3 Montserrat Llovera Arcds Ramon Canela Garayda
! Institut de Recerca i Tecnologia Alimentaria (IRT@entre UdL-IRTA
Z Dept. de Quimica, Universitat de Lleida (UdL)

La quantificacio d’'un determinat analit en una miatomplexa requereix un calibratge lliure
d’interferéncies i estable a les variacions de &trim, a la preparacié de la mostra i a les
condicions instrumentals. Entre les diferents &xgias possibles, la que empra patrons
interns (PI) és la que millor compensa els erragditics associats a I'efecte matriu. L'eleccid
del PI apropiat en cada cas és, per tant, unaifapertant en el desenvolupament de
metodologies analitiques. En aquest treball eeptes tres possibles camins per tal de trobar
un patré intern adequat.

Cas 1 Utilitzaci6 d’analegs estructurals comerciald’dralits.

A través d’'una recerca en catalegs comercials riiitaren un conjunt de benzimidazols
com a possibles candidats a ser emprats com a Rinétisi de carbendazima i tiabendazol
en sucs de fruita mitjangcant cromatografia liquetgectrometria de masses (LC-MS). Es
comprova, a través de la validacio del métode dedepat, que el 2-amino-1-
benzilbenzimidazol, el 2-(3-piridil)-benzimidazoki parbendazol sén bons candidats per ser
emprats com a Pl en les matrius assajades.

Cas 2 Sintesi d’una familia d’analegs estructurals’dedlit.

Per sintesi en fase solida es prepara una llibdgi@21 esters, com a possibles Pl per a
'analisi de patulina en suc de poma per cromaf@y@de gasos-espectrometria de masses
(GC-MS). Un dels esters preparat, I'acetat de @-»%-dihidrofuran-3-il)metil permet
I'analisi de patulina sense derivatitzar a con@aitns per sota de 6 ppb, amb un limit de
deteccié calculat de 1 ppb.

Cas 3 Utilitzacié d'un derivat marcat del propi analitm a patr6 intern.

La utilitzacio dels Pl marcats isotopicament téraatges respecte als altres tipus de Pl quan
el detector emprat en la metodologia és un MS, dok els seu cost sol ser més elevat. S’ha
sintetitzat un derivat hexadeuterat de I'acid atiscfHs-ABA), que ha estat emprat en la

quantificacié d’aquesta fitohormona en fulla deya@mer LC-MS.
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Comunicaci6 8.1.1

ESTRATEGIES RETORIQUES EN ELS LLIBRES DE TEXT: DIFE RENTS
APROXIMACIONS AL MATEIX CONTINGUT. EL CASDE LALL EI PERIODICA

Carlos Guillermo Agudelo Carvaal

! Grup LIEC, Universitat Autdonoma de Barcelona

Els llibres de text s6n un dels recursos més z4ifit en diversos contextos de I'educacio
cientifica i tenen una importancia singular perpatsfessors, alumnes, institucions educatives,
autors i editorials. Curs rera curs els professossveiem abocats a sospesar diversos criteris
per escollir-los i recomanar-los, subjectes a dUedacada vegada més amplia, producte dels
interessos tant didactics com comercials que estaolucrats en el seu disseny i
comercialitzacio.

Diversos aspectes d’aquest tipus de llibres destagin convertit en un focus important en la
investigacié didactica, entre ells la seva dimensidrica; és a dir, les estrategies que utilitzen
els qui intervenen en el disseny per ‘convenceteetor que el que en ells s’explica és Uutil
per pensar, parlar i actuar de manera cientifibaesel mon.

En aquestes estrategies retoriques dels llirdext s'inclouen missatges addicionals a les
lleis, teories i els conceptes, que encara quegsteralment els mateixos per a un nivell
determinat, acordats per normatives escolars bneigement cientific consensuat, s’aborden
des d'estrategies retoriques amb intencions coratinégs diferents segons el discurs, els
exemples, les grafiques i la sequieéncia que utilitze
Aquest treball es centra en la taula periodican (ieellei que la sustenta), la importancia de la
gual és innegable en I'ensenyament de la quimiehdesenvolupament historic de la qual
representa una etapa clau en la nostra culturaghgarvar com la retorica en la presentacié
d’aquest contingut per part dels llibres de texbdkillerat pot comunicar missatges diversos
en altres ambits importants com la concepcié delepx@ment cientific, els valors que
sustenten i dirigeixen la seva practica i evolutag, actituds i aptituds que ha de tenir un
alumne, les actituds que ha de tenir el professor,
com s’ha d’ensenyar la ciencia, com s’ha d’avaletr.,..aspectes que han de ser determinants

en I'eleccié i Us dels llibres de text.
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Comunicaci6 8.1.2

ENSENYAMENT/APRENENTATGE DE LA FORMULACIO QUIMICA EN L’ESO |
ACTITUDS DELS ESTUDIANTS ENVERS LA QUIMICA

Carles Furié Mas Miriam Esparza Gardia

YUniversitat de Valéncia. Departament de Didactiedesd Ciéncies Experimentals i Socials
?IES Pedreguer (Alacant)

El professorat de Fisica i Quimica sol donar propdrtancia a la formulacié quimica en els
cursos de 3r i 4rt de Ciencies de I'ESO invertamhps i esforcos excessius en un curriculum
escolar que té com finalitat prioritaria aconsedgaifabetitzacié cientifica dels adolescents
que estan iniciant-se en I'estudi dels canvis qe8miEn aquest treball s’aborda el problema
de com pot influir 'ensenyament convencional déolanulacio de les substancies quimiques
en la imatge de la Quimica i en les actituds d’'diguestudiants envers futurs estudis de
Quimica.

Aixi doncs, s’'analitzara quines sén les raons apes pel professorat que justifiquen la
rellevancia que se Ili dona a la formulaci6 quimicacom és el seu procés
d’ensenyament/aprenentatge convencional. Es padeixla hipotesi critica de que el
professorat té concepcions inadequades respeatéuadié interpretativa que ha de donar al
llenguatge quimic que fa servir a classe aixi cespecte a les relacions entre els nivells de
representacié macroscopica i submicroscopica zatilen la formulacié. D’altra banda, es
suposa que, en la practica, I'ensenyament afavamebaprenentatge memoristic basat en
repetir un algoritme cec on els estudiants hanrdiaire els simbols dels elements i les seves
valéncies sense que sapiguen quins son els sasifitaquests conceptes. També es tractara
de veure en quina mesura les estrategies d’ensemyaemprades fan que els estudiants
adquireixen una imatge pobra i socialment desctudditzada de la Quimica que no impulsa
el seu interes i curiositat envers futurs estultigukesta disciplina. Es presentaran els dissenys

utilitzats per posar a prova les hipotesis esmestatians i els resultats obtinguts.
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Comunicaci6 8.1.3

RAONAMENT ESPONTANI EN CLASSES DE CIENCIES Y TEORIE S
ARGUMENTATIVES
Aikaterini Konstantinidoti Marina Castelfs

! Universitat de Barcelona

El proposit de la nostra recerca és la utilitzatgola teoria classica d’AristotiRetoricai
Topics,per tal d’entendre les concepcions erronies dglsd@nts en ciéncies i convencre’ls
dels conceptes cientifics. Aquests llibres d’Afistoontenen topics (topoi) que poden ser
considerats com esquemes argumentatius, que eraipaenys, podem suposar que formaven
part de la manera comuna de raonar dels seus tiates. Amb aquests ‘topics’ analitzem
diverses preconcepcions dels estudiants de sedandhligatoria i hi reconeixem els
esquemes que els estudiants fan servir o sobrguelasen els seus arguments. Un cop
trobats els esquemes més comuns, pensem com pedsenfir aquests mateixos esquemes,
o altres de similars, per persuadir els estudidates idees cientifiques. La nostra hipotesi és
que els estudiants podran acceptar més facilmeatlem seves idees son insuficients o
inadequades per a explicar els fenomens natunads, gs trobin amb arguments que estiguin
basats en els seus mateixos esquemes, perd eorama due donin suport al punt de vista
cientific. Argumentar com argumenten els estudiantsar les seves mateixes estratégies de

persuasio pot ser una eficient estrategia didactica
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Comunicaci6 8.2.1

EVOLUCIO DEL MODEL ATOMIC EN ELS LLIBRES DE TEXT

Ainoa Marzabal Blancafort Mercé Izquierdd, Alfons Zarzosd

! Escola Sadakd.Departament de Didactica de les Ciéncies (UAR)seu d'Historia de la

Medicina de Catalunya

A principis del segle XX la comunitat cientificat@sg en un procés de transicio des de la
quimica descriptiva tradicional, que es basavaespérimentacio, cap a la quimica fisica, on
la quimica passava a ser una construccio teorigadaaen lleis i teories que anaven més enlla
de les espécies que hi intervenien. Aquest prooémva implicit un canvi en la manera
d’entendre la Quimica, i per tant també en la makgnsenyar-la. En els llibres de text de
quimica per als cursos universitaris d’aquesta @dabserva la coexisténcia d’aquests dos
models, i com la quimica fisica dona peu, finalmara quimica general. En el cas de I'atom,
amb la construccié fisica de l'atom dels quimics, peocés d’incorporacio de les
reformulacions del model és especialment interésgague va ser un procés complex i llarg
gue els llibres de text no podien ignorar.

Hem centrat I'estudi en el Manual de Quimica Moderan llibre de quimica escrit per
I'idedleg, director i professor de I'Institut Quicnde Sarria, el pare Eduardo Vitoria, perque
en va escriure catorze edicions entre 1916 i 1BBS,en aquestes edicions successives que
podem veure com va incorporant totes les novetéésents al model atomic.

La incorporacié de nous continguts és una decig® gren l'autor, i que esta estretament
lligat al seu discurs en el text, a la seva naraaten definitiva al seu model de ciéncia i al seu
model didactic. Aquesta incorporacio no pot sea tit qualsevol manera, siné que ha de tenir
en compte el sistema conceptual que presentabet |per ampliar-lo per tal que el llibre
continui constituint una unitat de significat,rigui sentit per als seus alumnes.

El Manual de Quimica Moderna ens proporciona unmgie de com es poden anar fent
aguestes incorporacions des de la perspectiva digmeia que ha de tenir uns fonaments

solids, pero que ha de ser critica en el seu aveng.
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Comunicaci6 8.2.2

US DE MODELS TEORICS EN
L’ENSENYAMENT DE LA QUIMICA A LES ESCOLES

Merino, C.
Departament de Didactica de les Matematiquedesi€iencies Experimentals

Universitat Autonoma de Barcelona

Des de la filosofia de les ciéncies (Guiere, 1988proposa un ‘model cognitiu de ciéncia’
que pot utilitzar-se també per a comprendre elgwramm aprendre ciéncies (lzquierdo &
Aduriz-Bravo, 2003). Sota aquesta perspectivalighatiun concepte semantic de Teoria,
segons el qual aquesta es caracteritza pel com@lmseus Models Teorics, que comparteixen
les mateixes ‘regles de joc’ (el que es pot fet q@e no es pot fer en intervenir en els
fendomens segons la teoria) i una mateixa represéndal que passa quan s'intervé en ells.
Aquests Models son ‘similars’ entre si i similars@njunts de fenomens. L'ajustament entre
les caracteristiques dels fenomens i el Model alitza mitjangant Hipotesis Teoriques que
permeten contrastar les previsions del Model ambeslultats experimentals.

Aixi, la Teoria adquireix significat en els seus déts vinculats als fenomens; les hipotesis
teoriques, experimentals, van establint com cabaltar i argumentar segons la Teoria
General, que va adquirint alhora significat practic

Considerem que un dels problemes que manifestsetgament de la quimica en primaria i
secundaria és que els seus Models Teorics no sarpsibles’ com els docents voldrien. En
la present treball, vam abordar una proposta dauténtica ‘quimica de les substancies’
centrada en la intervencié en Canvis Quimics casicids atoms (la teoria atomica els
electrons, els enllacos..) s’introdueixen amb wt@s de ‘modelitzacid’. Amb aix0, pretenem
ensenyar a fer ciéncia (experimentant, llegintacéaht informes, comparant amb aportacions
d'altres materies). L'activitat cientifica que épstn aquest cas, l'aprenentatge, permetria
desenvolupar una de les principals competenciesshes la capacitat de pensar de manera
teorica, d'interpretar el que es veu i es tocatatenir en els fenomens i de preveure’'n de

futurs, en termes d'entitats abstractes pero agmifisat experimental.
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Comunicaci6 8.2.3

EL PROCES DE MODELITZACIO A PARTIR DE LAHISTORIAD E LES
CIENCIES: EQUILIBRI QUIMIC

José Omar Zufiiga Carmdna
! Universidad Auténoma de Barcelona. (UAB).

Universidad del Cauca. Popayan. Colombia

La comunicacié que es presenta fa referéncia avestigacié que estic realitzant en el
Programa de Doctorat en Didactica de les Ciénciggeimentals de la UAB, que formara
part de la tesi doctoral. En aquest cas, es p@sentivancos en el disseny, aplicacio i
posterior analisi d'una sequéencia didactica enue gs pretendra desenvolupar un procés de
modelitzaci6 amb un grup d’estudiants, prenent @meferéncia —des del punt de vista
disciplinar- el tema de I'equilibri quimic i —desldpunt de vista interdisciplinari- les
contribucions que fa tant la historia com la filti@a@e I'ensenyament de les ciencies.

Aquesta investigacio té dos tipus d’antecedentsdeitipus metodologic i un altre de tipus
teoric/conceptual. L’antecedent metodologic es basda realitzacié d’una investigacio ja
conclosa (Zufiga C., J.0, 2007) en la que es valitzar les explicacions elaborades pels
estudiants en una classe de quimica sobre I'esteudels materials a partir de maquetes o
models. La realitzacié d’aquesta primera invesiiyaa aportar els instruments i categories
per a I'analisi de la seqiéncia didactica que démentard en aquesta segona investigacio
que té el proposit d’analitzar com el procés deefitzhicio proposat en la sequencia didactica
contribueix a la producci6 de significat en elsiditnts sobre la noci6 d’equilibri quimic.
L’antecedent teoric/conceptual es fonamenta eel&cid entre la filosofia i la historia de la
ciencia i la seva contribucié a I'ensenyament decléncies. El punt de partida, en aquest cas,
és que la organitzacio horitzontal de la histoHaagh, 1898) permet analitzar com es va
construir la nocié d’equilibri quimic al llarg dekmps, esperant que l'analisi permeti
dissenyar activitats didactiques que siguin pemtimetant per a les explicacions dels
professors en la classe de ciéncies com per athupeio de significats en els estudiants, en

aquest cas, sobre I'equilibri quimic.
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